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En esta guia...

Esta guia contiene informacién para aprender a utilizar su Software
MassHunter Workstation de Agilent - Qualitative Analysis con datos GC/MS.

Antes de comenzar los ejercicios, lea las instrucciones de “Antes de comenzar
los ejercicios...” en la pagina 5.

Ejercicio1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

En este ejercicio, explorara algunas de las potentes capacidades del programa
Qualitative Analysis. Estas tareas son importantes, con independencia del
tipo de datos que utilice.

Ejercicio2 Buscary encontrar

En los primeros dos conjuntos de tareas, encontrara e identificara farmacos
de sulfamida de baja concentracién dentro de una matriz compleja y generara
sus férmulas para datos TOF y Q-TOF. También podra realizar una extracciéon
molecular en una digestion de proteina con datos TOF y Q-TOF. Estas tareas
también se pueden realizar en datos Triple Quad.

Ejercicio3  Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

En estas tareas, aprendera a configurar y ejecutar cualquier método de
analisis cualitativo. También aprendera a editar un método para automatizar
el analisis y/o la identificacion del compuesto. Después, ejecutara las acciones
dentro de un método automatizado cuando abra un archivo de datos. También
aprendera a crear un método para realizar acciones automatizadas con una
lista de trabajo. Cada una de estas tareas se realiza usando un flujo de trabajo
distinto.

Referencia

En este capitulo, aprendera conceptos basicos sobre el programa Qualitative
Analysis.
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Novedades

en B.06.00

Puede revisar los compuestos en Compound Details View. En Compound
Details View hay disponibles cuatro ventanas adicionales.

En Compound Details View, puede establecer distintas definiciones de
lineas para distintos tipos de cromatogramas y espectros.

Esta disponible el algoritmo Find Compounds by Integration.

Puede buscar en miultiples bibliotecas el algoritmo de biisqueda en
bibliotecas por unidades de masa.

En el algoritmo Generate Formulas, puede seleccionar si desea anotar
picos de espectros fragmentales con férmulas. La anotaciéon de fragmentos
selecciona los espectros que se anotan en funcion del algoritmo de
explotacién de compuestos.

El algoritmo Generate Formulas puede ejecutarse en compuestos que se
encuentren a través del algoritmo Find by Chromatogram Deconvolution.

El algoritmo Generate Formula han sido modificado para permitirle
introducir una cantidad maxima de resultados para cada portador de
carga.

En el algoritmo Generate Formulas, puede agrupar resultados con la
misma férmula, pero con distintos portadores de carga.

Los compuestos pueden crearse a partir de cualquier espectro de usuario.
El algoritmo de explotacion de compuestos correspondiente a dichos
compuestos es “Extraccion de espectros”.

Cuando guarde los resultados con un archivo de datos, puede seleccionar si
desea guardar todos los resultados de los compuestos en un archivo de
datos o un conjunto mas reducido de resultados por cada compuesto.
Todos los cromatogramas y espectros de usuarios se guardan siempre.

El formato de archivo CEF ha sido modificado para incluir mas
informacion.

La informacién m/z y sobre especies iénicas esta disponible en el primer
nivel de la tabla Spectrum Identification Results.

Se ha modificado la tabla Spectrum Identification. Puede anadir un filtro a
una columna y eliminar filas.

Ahora puede etiquetar un pico con Formula & Ion Species.
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Ahora es mucho mas rapido cambiar el espectro que ha sido etiquetado
como Best en la ventana Spectrum Identification Results cuando dispone
de una gran cantidad de entradas.

Puede especificar superponer cromatogramas de compuestos en
Compound Report.

Se ha modificado la plantilla de informe por defecto Formula Confirmation
para incluir la columna coloreada Flags (Tgt) y Fragment Table en la
columna coloreada Flags (FIs).

Antes de comenzar los ejercicios...

Instale el software. Consulte la Guia de instalacion para obtener
instrucciones.

Copie la carpeta con el nombre Data del disco de instalacién en un formato
sin comprimir en cualquier destino de su disco duro.

Esta carpeta contiene todos los archivos de datos necesarios para los
ejercicios. Es posible que necesite extraer primero los archivos de datos
con formato .zip.

No reutilice los archivos de datos de muestra que ya tiene en su ordenador a menos que
sepa que ha copiado los originales del dicso y que usted es la Gnica persona que los utiliza.
Si los archivos de datos de muestra que se encuentran en el sistema no coinciden
exactamente con los originales del disco, los resultados obtenidos durante los ejercicios no
coincidiran con los que aparecen en la guia.
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En este ejercicio, explorara algunas de las muchas capacidades potentes del
programa Qualitative Analysis para trabajar con datos GC/Q-TOF y GC/QQQ.
Cada ejercicio se presenta en una tabla con tres columnas:

¢ Pasos: utilice estas instrucciones generales para avanzar a su ritmo en la
exploracién del programa.

¢ Instrucciones detalladas: recurra a ellas si necesita ayuda o prefiere usar
un proceso de aprendizaje paso a paso.

¢ Comentarios: 1éalos para aprender consejos e informacion adicional sobre
cada paso de un ejercicio.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 1. Abra el programa Qualitative Analysis

En esta tarea, abrira multiples archivos de datos usando el método actual.

Tarea 1. Abra el programa Qualitative Analysis con multiples archivos de datos

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Abra el programa Qualitative
Analysis.

Abra los archivos de datos, Pest
- 200 - Scan.d, Pest - STD 200
MRM.d, Pest Strawb-01
SPIKED 1 ppb - 1 ulinj.dy
MSD_mix_4stds_DG_spl200_0
3.d en la carpeta
\\MassHunter\Data, o en la
carpeta en la que los haya
copiado.

Asegurese de que el boton Use
current method esta pulsado.
Asegurese de que la casilla de
verificacion Load result data no
esta marcada. Si la casilla de
verificacion Load result data no
esta disponible, no se han
guardado los resultados en el
archivo de datos. Aprendera a

guardar resultados en “Tarea 17.

Guardar resultados” en la
pagina 68, que contiene
instrucciones sobre como
guardar resultados.

Asegurese de que la casilla de
verificacion de Run “File Open’
actions from selected method
esta desmarcada.

a Haga doble clic en el icono Agilent
MassHunter Qualitative Analysis
B.06.00, £ .

El sistema muestra el cuadro de
dialogo Open Data Files.

b Vaya a la carpeta \\MassHunter\
Data\GC o la carpeta en la que se
ubican los archivos de ejemplo.

+ El archivo Pest - 200 - Scan.d
contiene datos MS, y los archivos
Pest - STD 200 MRM.d y Pest
Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ulinj.d
contienen tanto datos MS como
MS/MS (todos GC/QQAQ).
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
contiene datos GC/Q-TOF.

* Puede obtener ayuda en la mayoria
de ventanas, cuadros de dialogo y
pestafas pulsando la tecla F1 con
la ventana activa.

5] Open Data Fite ===}
ook i | G (¥ ek IR
Pecent hems
=
Deskicp
Campaoer
e. Filerame:  "MSD_me_tesds DG _sol200_03.0° “Fust - 200-5¢ = Open
Hptwork Files oftype: |Dsts Fles (') - Cancel
Hedp
Dptions
Samgis Ffomaton
Samgle Nawe
@ Use current method User Name
Load rosult data e
Fum File Open’ acsions feom Descrgtion
selected mathod
Figura 1 Abrir archivos de datos al abrir el software
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1
Tarea 1. Abra el programa Qualitative Analysis con multiples archivos de datos (continuacion)
Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
¢ Pulse y mantenga presionada latecla  + Sipulsa la tecla Ctrl, puede
Mayuscula mientras hace clic en Pest seleccionar archivos que no sean
- 200 - Scan.d, Pest - STD 200 directamente contiguos en la lista.
MRM.d, Pest Strawh-01 SPIKED 1 * Lo que ve en la ventana principal en
ppb - 1ulinjdy este momento dependera del
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d. método, disefio, pantallay de la
d Haga clic en Open. configuracion de la representacion
Los cuatro archivos de datos se que utilice antes de abrir estos
muestran en la ventana Data archivos.
Navigator, y en la ventana + Cuando haga clic en el icono List
Chromatogram Results se muestran de Mode, el fondo del icono cambiara a
1 a 3 cromatogramas. color naranja.
e Haga clic en el icono List Mode, &
de la barra de herramientas
Chromatogram Results.
Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS 1



1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 1. Abra el programa Qualitative Analysis con multiples archivos de datos (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Sequence Wizards Actions Configuration Tools Help

i 2 Hag e FMEE - PR [EE (AR # L4 A il T B GG e @ &) 5 5 5 [ Nevigatorview | Compound Detils View

: % Data Navigator x ||§Achmmalogmnﬂn=|ils "
Sort by Data Flle 'iﬂﬂt\Q@M\\{\m\OG 2-\1&&5\%&;@\;«:‘ Minutes =l A
5 [#] M5D_mix 4stds DG _spl200 03D A - 7§
o e e x107 [+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 A\
[EIN - 7C 5can ; 1
- ]
0 ectra 0]
] 06
& noes
&[] Pest- 200 - Scan.D 044
1 [] User Chromstograms | 02
[Faf®Y + TIC Scan i ol
D x107 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D
154
& nces 125
[ Pest - 5TD 200 MRM.D 1]
1 [4] User Chromstograms o]
TIC MRM (= -> =) L
i - 05
0 ectra 025
: !
_— : : : : : : ; : ; ; : ; . : - : . :
i 1 5 & 7 § ® ©n © B 1 [ % ©¥ 1B 1B 2 A
5[] Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb- 1 ul inf D ) P e e b
§ [Ek Method Explorer: Defaultm x |[: 111 MS Spectrum Results E
= Chromatogram iz o 2l Buwklaloc |- m]HE Q% % Bl =l
[zemees | cono de Niimero Icono de opciones de
Iniegrate (MSMS) u  alizacis Pulse el botdn X para
Integrate (UV) E x| visualizacion
‘ maximo de paneles cerrar la ventana.
ntegrate (GC)
Integrate (ADC)
Smooth ‘n
Excluds Mass(es)
Caloulste Signahtc-Hoise
Define Chromatograms
Adjust Delay Time
Extraction Data Format

3 -

Figura 2 Ventana principal de Qualitative Analysis con el flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening
cargado.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 2. Configurar la interfaz de usuario para datos GC/MS

1

En esta tarea, cambiara al flujo de trabajo General (para clientes GC/QQQ) o al
flyjo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening (para clientes GC/Q-TOF).

Estos dos flujos de trabajo son los tinicos que permiten analizar datos GC/MS.
Seguidamente, abra el cuadro de didlogo User Interface Configuration y marque
las casillas de verificacion apropiadas del sistema GC/QQQ o GC/Q-TOF.

Tarea 2. Configurar la interfaz de usuario para GC

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Sies necesario, abra el programa
Qualitative Analysis.

2 Cambie al flujo de trabajo General
o al flujo de trabajo GC/Q-TOF
Compound Screening.

Haga doble clic en el icono Agilent
MassHunter Qualitative Analysis,
lias

El sistema muestra el cuadro de
dialogo Open Data Files.

Haga clic en Cancelar en el cuadro de

dialogo Open Data Files.

Si dispone de un instrumento
GC/QQQ, haga clic en el comando
Configuration > Configure for
Workflow > General. Si dispone de un
instrumento GC/Q-TOF, haga clic en el
comando Configuration > Configure
for Workflow > GC/Q-TOF Compound
Screening.

Haga clic en el boton Load workflow's
default method y el boton Load
workflow’s default layout.

Haga clic en OK.

Haga clic en el icono List Mode, ﬁk
de la barra de herramientas
Chromatogram Results.

* Puede obtener ayuda en cualquier
ventana, cuadro de dialogo o
pestafas pulsando la tecla F1 con
la ventana activa.

+ Si el programa Data Acquisition de
GC/QQQ o GC/Q-TOF se instala en
el mismo ordenador, el software
configura la Interfaz de Usuario de
forma automatica. La seccion
GC/Q-TOF Compound Screening
puede estar ya disponible en la
ventana Method Explorer.

* Por defecto, los cromatogramas se

superponen. En estos ejemplos, los
cromatogramas se muestran en List
Mode.
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13



1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 2. Configurar la interfaz de usuario para GC

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
3 Sidispone de un GC/QQQ, a Haga clic en Configuration > User + Puede cambiar los comandos que
configure la interfaz de usuario Interface Configuration. estan disponibles en el cuadro de
para mostrar solo las funciones b En Separation types, marque solo la dialogo User Interface
GC/Qaq. casilla de verificacion GC. Configuration.
¢ Sidispone de un instrumento + Siuna funcién no aparece,
GC/QQQ, en lonization type, marque la probablemente ha sido ocultada al
casilla de verificacion El or other desmarcar una casilla de
“hard” ionization technique y verificacion en el cuadro de dialogo
desmarque la casilla de verificacion Cl, User Interface Configuration.

APCI, ESI, MADLDI u otra técnica de
ionizacion “suave”.

d En Mass accuracy, desmarque la
casilla de verificacion Accurate mass
(TOF, Q-TOF). Marque la casilla de
verificacion Unit mass (Q, 0QQ).

e Enlas funciones de software
opcionales, desmarque la casilla de
verificacion Peptide Sequence Editory
la casilla de verificacion BioConfirm
Software.

f En Non-MS detectors, desmarque las
casillas de verificacion UV y ADC.

g Marque la casilla de verificacion Show
advanced parameters.

h Hagaclic en OK.

User Interface Configuration ==
Mark all of the following that apply to the data you wish to analyze. Your choices control the tools
that are enabled as well as the initial values for some parameters in the default method

Separation types Mass accuracy
GC 7] Other (for example, CE) A& Unitmass (@, QQQ)
[ILC A [ None (for example. infusion) &  [J] Accurate mass (TOF. Q-TOF) A
lorization type S levels
El or ather "hard” ionization technique MS (any)
CI. APCI. ES|. MALDI or other “soft” i
I iorizstion technique 4 MSMS (QQQ. G-TOR)
Optional software features Non-MS detectors
7] Peptide Sequence Editor A Fw A
[Janc A&

Other
Show advanced parameters

T ]

Figura 3 Configurar la interfaz del usuario para utilizarla con datos GC/QQQ
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 2. Configurar la interfaz de usuario para GC

1

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

4 Sidispone de un GC/Q-TOF, a Haga clic en Configuration > User + Puede cambiar los comandos que
configure la interfaz de usuario Interface Configuration. estan disponibles en el cuadro de
para mostrar solo las funciones b En Separation types, marque solo la dialogo User Interface
GC/Q-TOF. casilla de verificacion GC. Configuration.

¢ En lonization type, marque ambas
casillas de verificacion.

d En MS levels, marque ambas casillas
de verificacion.

e En Mass accuracy, marque la casilla
de verificacion Accurate mass (TOF,
Q-TOF). Desmarque la casilla de
verificacion Unit mass (Q, QQQ).

f Enlas funciones de software
opcionales, desmarque la casilla de
verificacion Peptide Sequence Editory
la casilla de verificacion BioConfirm
Software.

g En Non-MS detectors, desmarque las
casillas de verificacion UV y ADC.

h Marque la casilla de verificacion Show
advanced parameters.

i Hagaclicen OK.

_—

User Interface Configuration

Mark ll of the follwing that apply to the data you wish to analyze. Your choices control the tools
that are enabled as well as the inifial values for some parameters in the defautt method.

Separation types Mass aceuracy
GC [] Unitmass (Q.QQQ) A
FILc Accurate mass (TOF. Q-TOF)

lorization type:

] Other (for example, CE)

7] Nane (for example, infusion)
MS levels
El or other "hard" ionization technique MS (any)

Cl. APCI, ESI, MALDI or other “soft

ionization technique MS/MS (QQQ. Q-TOF)

Optional software features Non-M5 detectors

[ 7] Peptide Sequence Editor Fluw

[F1ADC

Other
Show advanced parameters

Figura 4 Configurar la interfaz del usuario para GC/Q-TOF

+ Siuna funcién no aparece,
probablemente ha sido ocultada al
desmarcar una casilla de
verificacion en el cuadro de dialogo
User Interface Configuration.

Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS

15



1

16

Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 3. Acercar y alejar el zoom del cromatograma

En esta tarea, se familiarizara con las caracteristicas de acercamiento y
alejamiento del zoom del programa Qualitative Analysis.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1

Tarea 4. Anclar un cromatograma

En esta tarea, aprendera a anclar un cromatograma. Cuando se ancla un
cromatograma, este se visualiza de forma permanente en pantalla mientras se
desplaza por los demas cromatogramas para visualizarlos.

Tarea 4. Anclar un cromatograma

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

+ Anclar un cromatograma.
Mostrar todos los
cromatogramas.

Asegurese de que la lista de b
visualizacion de cromatogramas

esta ajustadaen 1.

En la ventana Chromatogram c
Results, seleccione el segundo

TIC.

Ancle este TIC.
Desplacese por los
cromatogramas.
Desmarque el ancla.

a En Data Navigator, marque las casillas
de verificacion de los cromatogramas
que ha ocultado en la tarea anterior.
Asegurese de que la cantidad maxima
de paneles esta ajustada en 1 en la
ventana Chromatogram Results.

En la ventana Chromatogram Results,

seleccione el segundo TIC.

d Haga doble clic dentro del
cromatograma y pulse Set Anchor.

e Utilice la barra de desplazamiento de la
ventana Chromatogram Results para
desplazarse por la lista de
cromatogramas. El segundo TIC
permanece siempre visible como el
primer cromatograma.

f Haga clic en Chromatograms > Clear
Anchor.

i /i Chromatogram Results

(e o 1 QEHC[EADC

Minutes

1w ol [ S 2 [B6] % e L

x107 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D
154

1
05

0

x107 +EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D

& 7

3

$ 1 T 1 1B 1 15 1 17 18 1 20 2
Counts vs_Acquistticn Time (mir)

* Cuando configura un ancla para un
cromatograma, aparece el icono del
ancla en la ventana Data Navigator
junto al nombre del cromatograma
anclado.

+ Aparecen dos cromatogramas en la
ventana Chromatogram Results
después de anclar uno de ellos,
aunque la lista de visualizacion
muestre 1. Esto significa que puede
ver un cromatograma ademas del
cromatograma anclado.

» También puede hacer doble clic en

el cromatograma y pulsar Clear
Anchor en el menu de acceso
directo.

m

Figura b

TIC anclados en la ventana Chromatogram Results
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea b. Cambiar el diseiio de una ventana

En esta tarea, puede desplazar las ventanas en la vista principal y crear varios
disefios de ventana.

Tarea b. Cambiar el disefio de una ventana

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Cambiar el disefio de una ventana:
Cambiar el tamafio de una
ventana.

Guardar el disefio de una
ventana.

Desbloquear el diseiio.

Cambiar la ventana
Chromatogram Results para que
quede flotando.

Desplazar la ventana
Chromatogram Results.
Mostrar las herramientas para
recolocar las ventanas.

Para cambiar el tamario de una
ventana, arrastre los bordes entre
ventanas.

Parta guardar el disefio de una
ventana, haga clic en Configuration >
Window Layouts > Save Layout.
Parta desbloquear un disefio, haga clic
en Configuration > Window Layouts
> Lock Layout.

Para hacer que una ventana quede
flotante, haga clic con el boton derecho
en la barra de titulo de la ventana y
pulse Floating en el menu de acceso
directo.

Para desplazar una ventana, haga clic
en la barra de titulo de la ventana y
arrastre la ventana a la ubicacion
deseada.

Para visualizar las herramientas de
reposicionamiento, arrastre la ventana
sobre alguna de las demas ventanas.
Cuando una ventana se superpone con
otra, el programa muestra varias
herramientas de disefio, como se
muestra en Figura 6.

+ Siel disefio esta deshlogueado, el
sistema no muestra una marca de
verificacion junto al menu Lock
Layout.

+ Solo puede usar las herramientas
de recolocacion cuando el disefio
esta desbloqueado.

+ También puede hacer que una
ventana quede flotante haciendo
doble clic en la barra de titulo de la
ventana.

+ El software dispone de numerosos
disefios. También puede intentar
cargar disefios distintos.

* El software cuenta con varios flujos
de trabajo diferentes. Cada flujo de
trabajo carga un disefo diferente. Al
cambiar a un flujo de trabajo
distinto también se cambia el
disefio.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 5. Cambiar el disefio de una ventana (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

Figura 6 Herramientas de recolocacion de ventanas

2 Recolocar la ventana + Siarrastra el cursor por uno de los * El cursor debera encontrarse sobre

Chromatogram Results. iconos mas pequefios, la ventana que las flechas de un cuadro para que
Desplace esta ventana para que arrastra se colocara por encima, ala se lleve a cabo la recolocacion.
quede en la parte superior, a la derecha, por debajo o a laizquierdade + Hacer clic en el comando Restore
izquierda, a la derechay en la las demas ventanas. Default Layout restaura el disefio
parte inferior de las demas * Arrastre el cursor por el icono de mayor que se emplea con el flujo de
ventanas. tamarnio. La ventana también puede trabajo General y el flujo de trabajo
Desplace dos ventanas juntas colocarse por encima, a la derecha, por GC/Q-TOF Compound Screening. Si
para que queden la una sobre la debajo, o a la izquierda de la otra esta empleando un flujo de trabajo
otra y estén disponibles solo ventana arrastrando el cursor por los distinto, necesitara cargar el disefio
mediante las pestafias bordes del icono de mayor tamaiio. que se emplea con dicho flujo de
inferiores. + Para tabular dos ventanas juntas, trabajo.
Restaurar el diseiio por defecto. arrastre el cursor por el centro del

icono de mayor tamario. Vera una
version sombreada de las dos ventanas
tabuladas juntas. Deje de arrastrar el
raton. Las dos ventanas se tabularan
juntas.

+ Haga clic en Configuration > Window
Layouts > Restore Default Layout.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 6. Extraer cromatogramas

En esta tarea, se aprende a extraer y fusionar cromatogramas del TIC original.

Tarea 6. Extraer cromatogramas

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Extraery fusionar cromatogramas
ionicos (EICs) extraidos de dos
masas en el archivo de datos Pest
- 200 Scan.d.

Los valores m/zson 129.0 y
414.2.

No fusionar los picos de masas
individuales en un
cromatograma.

En la ventana Data Navigator,
desmarque las casillas de verificacion
de los archivos de datos, excepto los
de Pest - 200 Scan.d.
Abra el cuadro de dialogo Extract
Chromatograms, usando la siguiente
opcion o una de las opciones de la
derecha:

Haga clic en Chromatograms >

Extract Chromatograms.
En List of opened data files, haga clic
en Pest - 200 - Scan.d.
En el cuadro de lista Type, seleccione
EIC.
En el campo m/z value(s), escriba
129.0, 414.2
Si es necesario, desmarque la casilla
de verificacion Merge multiple
masses into one chromatogram para
fusionar los EIC.
Haga clic en OK.
Ajuste Maximum number of list
panes a 3 en la barra de herramientas
Chromatogram Results.

» También puede extraer
cromatogramas de una de las
siguientes formas:

Haga doble clic dentro del
cromatograma, y pulse Extract
Chromatogram.

Desde Data Navigator, resalte
TIC Scan para sulfas_PosMS.d,
y a continuacion haga clic con el
boton derecho en TIC Scan y
pulse Extract Chromatograms.

+ Ahora puede usar un nivel MS de
All o MS.

» Téngase en cuenta que también
puede elegir integrar
automaticamente el cromatograma
extraido después de la extraccion.

+ También puede extraer un
cromatograma desde un espectro
de masa.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 6. Extraer cromatogramas (continuacion)

1

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

Extract Chromatograms
List of opened data files

e B cJApgine™

A MS Chromatogram | Advanced | Exoluded Masses |

MS level: Polarity: [Pasitve _~| &
o

miz of interest | Any

miz value(s) 1290, 4142

7] Merge multiple masses intc one chromatogram

Figura 7 Cuadro de dialogo Extract Chromatograms

i /A Chromatogram Results

(2 ezl B C[Elaoc - [wldb s e %% %R

x107 |+EITIC Scan Pest - 200 - Scan.D

2 2
| MMWMJL&MMM
0

142

05.

0 "

x108 +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan.D

L

2

2

x10% +EIEIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D

7 6 5 8 1T 2 13 14 15 1 17 18 19

Counts vs. Acguisition Time (min)

Figura 8 Cromatogramas ionicos extraidos (EICs) y fusionados

comparados con el TIC original
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma GC/MS

En esta tarea, aprendera distintas formas de integrar un cromatograma,
cambiar parametros de integraciéon para modificar los resultados y calcular la
relacion de senal y ruido de los picos integrados en relacion con datos MS/MS.

Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma (GC/MS)

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Integrar el archivo de datos TIC
Scan chromatogram for the Pest -
200 - Scan.d usando cualquiera de
las opciones que aparecen a la
derecha.

2 Mostrar solo dos cromatogramas
al mismo tiempo.

a Archivo de datos Mark the Pest - 200 -
Scan.D de la ventana Data Navigator.
b Resalte el cromatograma TIC Scany
utilice uno de los siguientes
comandos:
Desde la barra de menus, haga clic
en Chromatograms > Integrate
Chromatogram.
Haga doble clic en cualquier lugar de
la ventana de cromatogramas, y
pulse Integrate Chromatogram.
En la ventana Data Navigator,
seleccione Pest - 200 - Scan.D >
User Chromatograms > TIC Scan, y
seguidamente haga clic con el boton
derecho en TIC Scan y después en
Integrate Chromatogram.

+ Seleccione 2 en el recuadro Maximum
number of list panes de la barra de
herramientas Chromatogram Results.

i /i Chromatogram Resulis

ia et QB x40 C

%108 +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan.D

I

x105

25*
0

+El EIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D

[ 7 2 9 10 1

Counts vs. Acquisition Time (min)

12 13 14 15 1% 17 18 18 20 21

Figura 9

Cromatograma TIC Scan con muchos picos pequefios

Nétese que el programa integra
practicamente todos los picos del
cromatograma.

Seleccione el integrador que se usa
en datos MS, datos MS/MS y datos
GC en la ventana Method Editor.
Este cromatograma es un
cromatograma MS, de manera que
los valores que se han ajustado en
la seccion Integrate (MS) de
Method Editor se emplean en la
integracion de este cromatograma.

Se integran muchos picos pequeiios.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma (GC/MS) (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

3 Cambiar el umbral para integrar
menos picos.
Cambiar el umbral para

Desde la ventana Method Explorer, + Notese el triangulo azul que

haga clic en Chromatogram >
Integrate (MS) para visualizar la

aparece cuando cambia una
configuracion desde el valor

guardado en el método actual.
Cuando guarda el método,
desaparece el triangulo.

conservar solo los tres picos de pestana Integrate (MS).

mayor tamafio. b Seleccione el integrador Agile.

Haga clic en la pestaria Peak Filters.

d En Maximum number of peaks,
marque Limit (by height) to the
largest, y escriba 3.

(1]

{ [Zf Method Editor: Integrate (MS) x
i (¥) Integrate Chromatogram | {3} | ¥} = ¢ | Methodltems ~ | (= 3
Integrator | Sutabity | A Peak Fiters | Resuts

Fiter on

Peak height @ Peak area

10000 counts

% of largest pesk.
Area fiiters
[F] Absolute area = 10000]  counts

Relative area 5= 1000 % of largest peak

Madmum number of peaks
Limit (by height) to the largest A i

Pestafia Peak Filters con Limit (by height) to the largest
marcado

Figura 10

e Hagaclic en el boton {E} delabarra  + Notese que solo se integran los tres
de herramientas de Method Editor picos de mayor tamafio.
para integrar utilizando la nueva * El pico de 2.491 tiene una altura
configuracion. mayor que el pico de 16.858
minutos, de manera que se
selecciona como el tercer pico.

4 Reintegrar el cromatograma
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma (GC/MS) (continuacion)

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

¢ /\ Chromatogram Resulis

(2 e A By ¢Ealoc

x107 |+EI TIC Scan Pest - 200 - Scan.D
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x1035 +El EIC{414.2000) Scan Pest - 200 - Sean.D
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Counts vs. Acquisition Time (min)

Figura 11

5 Integrar el cromatograma TIC a
MRM para el archivo de datos Pest

- STD 200 MRM.D.

Cromatograma TIC Scan integrado al limitar el nimero de picos

En la ventana Data Navigator,
seleccione el archivo de datos TIC
MRM for the Pest - STD 200 MRM.d.
b Use uno de los siguientes comandos
para integrar los cromatogramas.
Desde la barra de menus, haga clic
en Chromatograms > Integrate
Chromatogram.
Haga doble clic en cualquier lugar de
la ventana de cromatogramas, y
pulse Integrate Chromatogram.
En la ventana Data Navigator, haga
doble clic en el cromatograma
resaltado y pulse Integrate
Chromatogram.
¢ Amplie laimagen de 5,8 a 8,5 minutos.
d Ajuste Maximum number of list
panesa 2.

+ Pulse la tecla Ctrl para resaltar mas
de un cromatograma en la ventana
Data Navigator.

* Notese que el programa integra
practicamente todos los picos del
cromatograma.

* Estos cromatogramas son
cromatogramas MS/MS, de manera
que los valores que se han ajustado
enla seccion Integrate (MS/MS) de
la ventana Method Editor se
emplean en la integracion de este
cromatograma. Puede seleccionar
un integrador para integrar
cromatogramas MS y otro
integrador distinto para integrar
cromatogramas MS/MS.

24

Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS



Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma (GC/MS) (continuacion)

Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

¢ /A Chromatogram Resulis

ie o1 QEH¢I[RAalD c

2 x|[lf] L A 2k o2 %] %6 % B = Minvees x|3
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Counts vs. Acquisition Time (min) -

Figura 12

6 Seleccione el integrador MS/MS
(GC). Cambie el filtro para aceptar
Gnicamente picos con una altura
absoluta superior o igual a 20.000.

7 Reintegrar el cromatograma

Cromatogramas MRM integrados

a Desde la ventana Method Explorer,
seleccione Chromatogram >
Integrate (MS/MS).

b Seleccione MS/MS (GC) como
Integrator.

¢ Hagaclic en la pestaiia Peak Filters.

d En Filter on, haga clic en Peak height.

e En Height filters, marque la casilla de
verificacion Absolute height.

f Escriba 60000 como Absolute
height.

{ [Zf Method Editor: Integrate (MS/MS)
i () Integrate Chromatogram ~| (3} | ¥ ~ (4 | Method Items - | (= g

A Integrator | Sutabiity | & Peak Fiters | Resuts |

Fiter on
@ Peak height A %) Peak area
Height fiters

[¥] Absclute height & >= 60000 A counts

[7] Relative height 5= 5000] % oflargest peak

counts

% of largest peak

Maximum number of peaks
[T Limit (by height) to the largest 100

Figura 13

g Hagaclic en el boton {E} ~ delabarra
de herramientas Method Editor.

* Notese el triangulo azul que

aparece cuando cambia una
configuracion desde el valor
guardado en el método actual.
Cuando guarda el método,
desaparece el tridngulo.

Pestaiia Peak Filters con Absolute height marcado

+ Notese que solo se integran los

picos de mayor tamafio.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 7. Integracion interactiva de un cromatograma (GC/MS) (continuacion)

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

AN 5 [<E1 TIC MPM CIDE™ [ -» 7 Pest - STD 200 MAM.D
2 GF&

4 6.4s
A IILPH }ﬁ\

A

fl
I

97 58 59 & 61 62 63 64 65 66 67 68 63 | 21 72 74 i4

Conrls ve. f

asibion T (man)

75 76 .7 78 79 B 81 82 B3 84 B5 @6

El pico de menor tamaiio a los 5,8 minutos
b - ya no se incluye en los resultados de la
integracion porque la altura absoluta de
este pico es inferior a los 60000 recuentos.

Figura14 TIC integrados y cromatogramas EIC MS/MS con un ajuste de umbral mas alto

8 Restaure la configuracion
guardada para el método actual y
cierre Method Editor.

9 Eliminar todos los cromatogramas
excepto el original. Eliminar los
resultados de integracion desde el
cromatograma original.

Seleccione la seccion Chromatogram
> Integrate (MS/MS) en Method
Explorer.

Haga clic en el icono de Method
Editor. ﬁ
Seleccione la seccion

Chromatogram > Integrate (MS/MS)
en Method Explorer.

Haga clic en el icono de Method
Editor. ﬁ

Cierre la ventana Method Editor.

En User Chromatograms de la ventana
Data Navigator, resalte todos los
cromatogramas excepto el original.
Haga clic con el boton derecho en los
cromatogramas resaltados y pulse
Delete.

Seleccione todos los cromatogramas
TIC.

Haga clic en Chromatograms > Clear
Results.

» Para cancelar sus cambios y
restaurar los valores desde el
método cargado, haga clic en el
icono Restore to last saved values
from file ,en la barra de
herramientas Method Editor.

+ Cuando utilice el comando Clear
Results, los cromatogramas no se
eliminaran; los resultados
conectados al cromatograma se
eliminaran. En ese caso, los valores
de integracion se eliminaran.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1

Tarea 8. Calcular valores de idoneidad del sistema

En esta tarea, aprendera distintas formas de integrar interactivamente un
cromatograma, cambiar parametros de integraciéon para modificar los
resultados y ver la relacion de seial y ruido de cada pico. También aprendera
a activar los calculos de idoneidad del sistema.

Tarea 8. Integracion interactiva de un cromatograma (MS)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

1 Integrar el cromatograma a Marque la casilla de verificacion + Desde el flujo de trabajo General, la

MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d
y Pest - 200 - Scan.d usando
cualquiera de las ocpiones que
aparecen a la derecha.

situada junto al archivo de datos
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d en
la ventana Data Navigator.

Marque la casilla de verificacion

situada junto al archivo de datos Pest -

200 - Scan.d en la ventana Data
Navigator.
Resalte ambos TIC.

Integre el TIC Scan de ambos archivos,

usando una de las siguientes
opciones.
Desde el menu principal, haga clic
en Chromatograms > Integrate
Chromatogram.
Resalte el cromatograma. Haga clic
con el boton derecho en el
cromatograma y pulse Integrate
Chromatogram.
En Data Navigator, resalte TIC Scan
para ambos archivos de datos. Haga
clic con el boton derecho en el
cromatograma, y pulse Integrate
Chromatogram.

integracion utiliza el integrador
General porque se trata del
integrador seleccionado en el
método default.m. En el flujo de
trabajo GC/Q-TOF Compound
Screening, la integracion emplea el
integrador Agile.

Puede modificar este valor en la
pestafia Chromatogram > Integrate
(MS) > Integrator.

Notese que el integrador con
parametros por defecto detecta
picos muy pequefios.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 8. Integracion interactiva de un cromatograma (MS) (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
: % Data Navigator x |[i/\ Chromatogram Results -
S by Gt e 2o slaEE < [Eal0 e 2 cl[o]E A K LI[F]% K B M L=
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Peak Spectrum
Extract Chromatograms..

Extract Defined Chromatograms

Use Highlighted Chromatograms  »
Integrate Chromatogram

Integrate and Extract Peak Spectra
Subtract Any Chromatogram

Smooth Chromatogram

Caleulate Signal-to-Noise

] Set Anchor
Clear Anchor
R Clear Results
¥ Delete
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Figura 15

2 Activar calculos de idoneidad del
sistema para los cromatogramas
MS.

a Desde Method Explorer, seleccione
Chromatogram > Integrate (MS) para
visualizar la pestafia Integrator.

b Hagaclic en la pestafia Suitability.
Marque Enable system suitability
calculations.

d Seleccione United States
Pharmacopoeia (USP).

e En elrecuadro Column void time,
escriba 1.

f Enelrecuadro Column lenght, escriba
3000.

Uno de los menus de acceso directo de Data Navigator y los cromatogramas integrados

* Notese el triangulo azul que
aparece cuando cambia una
configuracion desde el valor
guardado en el método actual.
Cuando guarda el método,
desaparece el triangulo.

* Los algoritmos empleados para
configurar varias de las columnas
Integration Peak List cambian en
funcion de la farmacopea
seleccionada. Consulte la ayuda en
linea para obtener mas informacion.

{ [5f Method Editor: Integrate (MS)
i (b) Integrate Chromatogram ~| (3 | ¥ - 4

x

| Method Items + | @!

Integrator || &_Suilzbity || Peak Fiters | Results |

Los valores de tiempo nulo de
columnay longitud de columna

System suitabliy calculations
Enable system suitability calculations A

de estos archivos de datos son
en realidad diferentes. Se
proporcionan Ginicamente a
modo de ejemplo.

Pharmacoposia: [ United States F usp) -

Column veid time: 1A min

Column length: W0 A em
Figura 16

Pestafia Chromatogram > Integrate (MS) Suitability
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1
Tarea 8. Integracion interactiva de un cromatograma (MS) (continuacion)
Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
3 Reintegrar el cromatograma. + Haga clic en el icono de Integrate
Chromatogram (¥}, de la barra de
herramientas de Method Editor
utilizando la nueva configuracion.
4 Visualice los calculos de idoneidad a Haga clic en View > Integration Peak * Los calculos de idoneidad del
del sistema. List. sistema se incluyen en la tabla
Abra la ventana Integration Peak b Haga clic con el boton derecho en la Integration Peak List.
List. cabecera de la ventana Peaks y haga  + Estos valores incluyen k', Tailing
Revise los valores de la region clic en Floating. factor, Plates, Plates/My
del ruido y calcule la relacion ¢ Haga clic con el boton derecho en la Symmetry.
sefial-ruido de los picos cabecera de cualquier columna que » También puede activar los calculos
integrados. desea visualizar y haga clic en Remove de idoneidad del sistema para un
Column. cromatograma MS, MS/MS y GC.
d Haga clic con el boton derecho en
cualquier cabecera de columna y haga
clic en Add/Remove Columns para
cambiar las columnas visibles.
i [ Peaks: + TIC Scan x
[’Paak - RT Area Height Width Symmetry K Plates Plates/M Resolution  Tailing factor
2
2 9.989 T:ﬁz!ﬁ’%{ 00; 08 9 3265567 1088522 305 2
5 114 7358559.58| 12259."42‘ 1216|042 104 473932 15797.7 319 17
Figura 17 Tabla de picos integrados con valores de idoneidad del
sistema
5 Restaurar la configuracion del a Para cancelar sus cambios y restaurar *+ Cuando hace clic en el comando
método por defecto y cerrar la los valores desde el método cargado, Floating del men( de acceso directo
ventana Method Editory la ventana haga clic en el icono de Restore to last por segunda vez, la ventana
Integration Peak List. saved values from file ,enla Integration Peak List se acopla en
barra de herramientas Method Editor. su lugar de origen.
b Cierre la ventana Method Editor.
¢ Haga clic con el boton derecho en el
titulo de la ventana Integration Peak
List y haga clic en Floating.
d Haga clic en View > Integration Peak
List.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

En esta tarea, se extraen espectros del lugar exacto que se ha especificado en
el cromatograma. El programa Qualitative Analysis extrae un espectro de un
punto concreto de datos, o extrae un espectro medio a partir de una media de

puntos de datos o rangos miltiples.

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
1 Extraiga un cromatograma para a Marque la linea Pest - 200 - MRM.D + La herramienta Walk
visualizar el ion precursor de los en la ventana Data Navigator. Chromatogram es especialmente
Gltimos picos de Pest - STD 200 b Cierre la ventana Method Editor. atil en datos MS/MS para
MRM.d. ¢ Cierre la ventana MS Spectrum identificar los iones precursor y de
Amplie la imagen en la region Results. producto.
entre 13y 16 minutos. d Haga clic en el cromatograma TIC + El espectro de cada punto en que
Utilice el icono Walk MRM de la ventana Data Navigator. hace clic en la ventana
Chromatogram. e Haga clic en el icono de Autoscale Chromatogram Results se muestra
Revise los espectros que Y-axis during Zoom, [£], en la barra automaticamente en la ventana
comienzan a aproximadamente de herramientas Chromatogram Spectrum Preview, que se abre de
13 minutos y desplace la flecha Results. forma automatica.
hacia la derecha. f Seleccione 1 como Maximum number « En ocasiones, dos espectros se
of list panes. muestran en la ventana Spectrum
g Para ampliar una imagen de unos Preview. Por ejemplo, dos espectros
pocos picos, haga clic con el boton se muestran en la ventana
derecho del raton sobre el pico alos 13 Spectrum Preview para cada punto
minutos y arrastrelo a los 16 minutos y en que hace clic cerca del pico de
a continuacion suéltelo. los 13,431 minutos.
h Hagaclic en el icono de Walk

Chromatogram, [ en la barra de
herramientas Chromatogram Results.
Desplace el cursor Walk
Chromatogram para colocarlo en una
posicion superior al eje X,
aproximadamente a 13 minutos, y
haga clic.

Para navegar de un espectro a otro,
utilice las teclas de navegacion
derecha e izquierda de su teclado.

30 Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS



Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

1

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
¢ /A Chromatogram Resulis x
(v e 3@ CI[E]alo ¢ 1 oxe L ARE R % R B A M =3

x103 |+EI TIC MRM CID@™ (= -> =) Pest - STD 200 MRM.D o
74 122 1314 14[15 15[16 14.06
65
6
55
5
45
4
35
3
25 =
2 12995 1931 15.258
15
1
05 2
13 132 134 136 138 “ 142 144 146 148 15 152 154 156 15.8 L4
Counts vs. Acquisition Time (min) &
! i} Spectrum Preview x

2o lQBE a0 32Bl=l

x10% +EI MRM:1(13.423 min) CID@" (387.0000 -> **) Pest - STD 200 MRM.D

253.0000
2

2
1

0
x104  +El MRM:2 (13.427 min) CID@&" (307.0000 -> ) Pest - STD 200 MRM.D
3 237.0000

o = hw

Counts vs. Mass-to-Charge (m'z)

Figura 18

2fe 2o 202 234 2% 238 2% 252 2% 2% 2% 2ko 202 ok 26 2ks 280 2% 284 2% 2 zf0 2h2 284 ok 2B 20 22

Extraiga un cromatograma para ver los dos espectros MRM del pico a 13,43 minutos
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

2 Extrae espectros en puntos de
datos concretos para el pico a los
5,2 minutos y el pico a los 14,3
minutos del archivo de datos Pest -
STD 200 MRM.d.

Extraiga un espectro del pico a
los 5,2 min., o cercano a dicho
valor, y seguidamente otro de
valle, usando cualquiera de las
opciones descritas en
Comments.

Extraiga un espectro desde el
pico de los 14.3 minutos, o
cercano a dicho valor. (todavia
no de valle)

Cambie la pantalla para mostrar
al menos tres espectros.

a Haga clic en el icono de List Mode,

i+, en la barra de herramientas
Chromatogram Results.
Cierre la ventana Spectrum Preview.
Haga clic en el icono de Zoom Out,

, en la barra de herramientas
Chromatogram Results.
Para ampliar al pico de los 5,2 minutos,
haga clic con el boton derecho del
raton sobre el pico de los 4,0 min. y
arrastrelo a los 6,0 min., y luego
suéltelo.
En un pico cercano a los 5,2 min.
extraiga un espectro usando
cualquiera de los métodos de columna
Comments.
En un valle cercano a los 5.1 min.,
extraiga el espectro.
Haga clic en el icono de Zoom Out,
@ en la barra de herramientas
Chromatogram Results.
Aumente la region entre los 14 y los 15
min.
En un pico cercano a los 14,3 min.
extraiga un espectro usando
cualquiera de los métodos de columna
Comments. (Todavia no extraiga el
espectro de valle.)
Si es necesario, seleccione 4 en el
icono Maximum number of list panes
de la barra de herramientas MS
Spectrum Results.

Cuando use el zoom, aseglrese de
que el icono AutoScale Y-axis
during Zoom, [§] . muestra “on”. El
fondo del icono es naranja cuando
se encuentra activado.
También puede extraer un espectro
de una de las siguientes formas:
Haga doble clic en el punto de
datos del cromatograma.
Haga clic en el punto de datos del
cromatograma, y, seguidamente,
haga clic con el boton derecho en
el cromatograma. Haga clic en
Extract MS Spectrum. Se abrira
el cuadro de didlogo Extract
Spectrum. Asegurese de haber
seleccionado el archivo Pest -
STD 200 MRM.d y haga clic en
Extract en el cuadro de dialogo
Extract Spectrum dialog box.
Notese que cuando se extrae un
espectro por primera vez, aparece la
ventana MS Spectrum Results con
el espectro y el tipo de espectro y
tiempo de retencion aparecen bajo
User Spectra. Todos los espectros
que se extraigan posteriormente
apareceran también en ambos
lugares.
Cuando extrae un espectro MS
desde el pico cercano a los 14,3
minutos, se extraen dos espectros
porque se producen dos
transiciones en dicho pico.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1
Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
Method  Wizards  Acbons. M Toals Help
x
¥ 2 b | % -
= [ MED_mix_4stds_DG_3¢i200_03.0 - _H
=[] User Chiomatograsms 10 [-€1 TIC MRM CIDE™ (> ] Pest - STO HOMAMD
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55
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| A108 <€ MRM:1 {5,196 min] CIDE"™ (110.0-> ) Pest - STO 200 MAM.D
Integrats (MSMS) |
Integrate (GC) o
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Figura19 Ventana principal con dos espectros MRM desde el pico de los 5,2 minutos y dos espectros MRM
desde el pico a los 14,3 minutos
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

3 Extraiga un espectro MS del valle a
los 14,35 minutos del archivo de
datos Pest - STD 200 MRM.d.

Abra Spectrum Preview.
Extraiga un espectro desde el
valle de los 14.3 minutos RT.
Copie dicho espectro a la carpeta
User Spectra.

Cambie la pantalla para mostrar
6 espectros.

Apague Spectrum Preview.

i /A Chromatogram Results

iz o slaEleialaoc

Cc

o[ A B[R] % % ] =

Haga clic en el icono Spectrum
Preview, @ .

En un valle cercano a los 14,3 minutos,
extraiga un espectro.

Haga clic con el boton derecho en un
espectro de la ventana Spectrum
Preview, y haga clic en Copy to User
Spectra. Los espectros se copian ala
seccion User Spectra en Data
Navigator y se muestran en la ventana
MS Spectrum Results.

Pulse la flecha hacia abajo junto a la
lista de paneles de espectro, y
seleccione 6.

Cierre la ventana Spectrum Preview.

Minutes

x105 +El TIC MRM CID@™ (™ -> ") Pest - STD 200 MRM.D

[

405 141 1815 142 1425 143 1435 144

1245

145 1455 146

+ Cuando se habilita Spectrum
Preview, el sistema muestra
cualquier espectro seleccionado
manualmente en la ventana
Spectrum Preview, pero no en la
seccion User Spectra de Data
Navigator.

+ Con Spectrum Preview habilitado,
Qualitative Analysis sobreescribe el
espectro anterior al extraer uno
nuevo.

+ El'modo Spectrum Preview es Util
cuando se desea revisar
rapidamente los espectros de su
cromatograma y guardar solo
algunos de los espectros.

m

x105  +El MRM:2 (14.311 min) CID@™ (160.0000 -> =) Pest - STD 200 MRM.D

0

45 147 1475 148 1485 149 145
Counts vs. Acquisition Time (mir) =
i || MS Spectrum Resulis X
ie o 30 BH CEAS e s cme]E Qs % sl =g
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J
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J
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J 155rnnn
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Figura 20
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Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

Ventanas Chromatogram Results y MS Spectrum Results
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
4 Extraiga un espectro que promedie a Utilice el icono de Range Select, » Puede extraer un espectro
todos los puntos de un rango en la barra de herramientas promedio haciendo doble clic en el
especifico para el pico de los 14,3 Chromatogram. rango seleccionado del
minutos en el archivo de datos b Haga clic en la parte izquierda de la cromatograma.
Pest - STD 200 MRM.d: base del pico a los 14,3 minutos y + También puede hacer clic con el
Aleje el zoom. arrastre la base del pico hacia la boton derecho del raton en
Utilice el icono Range Select de derecha. cualquier lugar del cromatograma y
la barra de herramientas ¢ Extraiga el espectro medio mediante pulse Extract MS Spectrum desde
Chromatogram. una de las opciones de que dispone a el menu de acceso directo.
Configure el rango en todo el la derecha. » Notese que aparecen dos espectros
pico. d Seleccione 2 en Maximum number of MRM promediados.

Extraiga el espectro mediante
cualquiera de las opciones

list panes de la ventana MS Spectrum
Results.

disponibles.
{ [\ Chromatogram Hesulls x
iesta@w a0 e 1zl A IR % %R = =l
x10% +E1 TIC MAM CIDE™ (= -> ™) Pest - ST 200 MR
E
L1
3
2 14375
1 ,-'f(\- [
WS W1 W15 W2 W2 W3 WS WA W5 W5 WS W6 WS W7 WS W8 Wl W
Courts vs. Acquisition Time (min) -
i 1l M5 Spectrum Resuts x
R AR e N ] I | et P Y o e
2107 [+EIMRM. (14274 ran. 3 Scars) CIDE™ (3410 <> =) Pest - STD 200 MRM.D
&
"
x10% [+EI MRM:2 (14 27714 332 min, 9 Seaes) CID@™ (1800 -3 *) Pest - STD 200 MAM D
2
15
os
& 65 70 75 B0 8 W T 0 W5 M0 15 L0 1S 10 15 M0 W5 150 15 W0 %5 L0 15 1
Counts vs. Mass-wo-Change (m'z)
Figura21 Chromatogram Results y MS Spectrum Results con dos espectros promediados
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

5 Extraiga espectros que promedien
los rangos de picos a los 5,2
minutos y a los 14,3 minutos
combinados para el archivo de
datos Pest - STD 200 MRM.d.

Sugerencia: Utilice el icono
Range Select y la tecla Ctrl para
seleccionar el rango de Pico 1
desde el punto medio.

Extraiga los espectros mediante
cualquiera de las opciones de
que dispone a la derecha.

a Haga clic en el icono de Zoom Out,
, en la barra de herramientas
Chromatogram Results.

b Pulse la tecla Ctrl.

Haga clic en la parte izquierda del pico
a los 5,2 minutos, arrastre el raton
hacia la derecha de dicho picoy
suéltelo.

d Suelte la tecla Ctrl.

e Extraiga los espectros promediados
usando esta opcion, o alguna de las
que dispone a la derecha:

Haga doble clic dentro del rango
seleccionado en cualquier pico.

i /', Chromatogram Results

%103 |+E) TIC MRM CIDE™ (™ -> *) Pest - STD 200 MAM.D
5207

PR A S

R S (3] A [ VI R L B 0 | e M =14
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0 n 12 1 " 15 13 7 1%

i1 M5 Spectrum Resuls
e w s QB Elaoc
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%104 |+E) MAM:1(5.124-5.261. 1426714 342 min. 53 Scans) Cil
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e
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B MRM 2 1827

seans) CIDE™ (100

»™) Pest - 5T0 200 MAM D

& 0 5 0 8 % B 10 105 10

s 120

125 130 135 W0 M5 150 155 W0 165 70 115 180

+ Recuerde que el segundo pico ya
cuenta con un rango seleccionado
desde el paso 4.

» Para extraer espectros, también
puede hacer clic con el boton
derecho del raton en cualquier lugar
del cromatograma y hacer clic en
Extract MS Spectrum. Se abrira el
cuadro de didlogo Extract Spectrum.
Haga clic en Extract.

El primer espectro cuenta con
transiciones desde ambos rangos
temporales. El segundo espectro
tinicamente cuenta con un rango
temporal porque la transicion 160.00
-> ** no esta presente en el pico de
los 5,2 minutos.

Courts vs. Mass-to-Chacge (miz)

Figura22 Dos espectros promediados de dos rangos distintos en el cromatograma
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

1

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

6 Reste un espectro de fondo cada
vez que extraiga un espectro de

pico desde Pest - STD 200 MRM.d.

Elimine cualquier barrido en User
Spectra de Data Navigator.
Extraiga un espectro de fondo
que sea el promedio de un
espectro al inicio del pico y un
espectro al final del pico.
Extraiga un espectro de pico de
los picos integrados.

a Haga clic en la linea User Spectra de

Data Navigator. Haga clic con el botén
derecho en la linea User Spectra y
haga clic en Delete.

Haga clic en Yes.

En Method Explorer, seleccione
Spectrum > Extract (MS/MS).

Haga clic en la pestaiia Peak
Spectrum Extraction (MS/MS), si no
es visible.

En la casilla Peak spectrum
background MS/MS, seleccione
Average of spectra at peak start and
end.

En la barra de herramientas
Chromatogram Results, haga clic en el
icono Peak Select, {k:.

Haga clic en el comando
Chromatograms > Integrate.

Seleccione el pico de los 5,206 minutos.

Haga clic con el boton derecho y pulse
en Extract Peak Spectrum desde el
menu de acceso directo.

+ Notese que al final de este proceso,

de los espectros de pico extraidos
se restaran automaticamente los
espectros de fondo elegidos.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo
Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
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Figura23  Espectros de pico con espectro de pico de fondo restado
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 9. Extraer espectros de un cromatograma

1

Pasos

Instrucciones detalladas Comentarios

7 Integre y extraiga espectros de

a Haga clic en el cromatograma TIC + Los espectros de pico que reste

pico desde el archivo de datos Pest MRM de la ventana Data Navigator.

manualmente en el paso anterior se

- STD 200 MRM.d.

b Hagaclic en Chromatograms >

borraran automaticamente porque
la casilla de verificacion Clear
previous peak spectra se
encuentra marcada en la pestafia
Chromatograms > Integrate

Integrate and Extract Peak Spectra.

(MS/MS) > Results.
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Figura24 Integrary extraer espectros de picos

8 Eliminar los resultados de

a Seleccione el archivo de datos Pest - » También puede hacer clic en

Std 200 MRM.d.
b Haga clic en Chromatograms > Clear
Results > Include Peak Spectra.

integracion y los espectros de pico.

Chromatograms > Clear Results >
Only Chromatograms si no desea
borrar el espectro de pico.
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 10. Anadir anotaciones

Puede afiadir una anotacién de imagen o una anotacién de texto en las
siguientes ventanas graficas:

¢ Ventana Chromatogram Results

¢ Ventana MS Spectrum Results

Si guarda los resultados del archivo de datos, también se guardan las
anotaciones.

Tarea 10. Afnadir anotaciones

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

1 Seleccione el archivo de datos a Marque la casilla de verificacion * Los cromatogramas de los demas
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d. situada junto al archivo de datos archivos de datos se ocultan de
Oculte los demas cromatogramas. MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D en manera automatica.

la ventana Data Navigator.
b Haga clic en Edit > Show > Only
Highlighted.

2 Seleccione la ubicacion del a Enlaventana Chromatogram Results, * El cursor cambia a una cruz. Se
cromatograma en la que desea haga clic en la herramienta Annotation utiliza este cursor para seleccionar
afiadir una anotacion de texto. ( ) de la barra de tareas. la ubicacion exacta en la que afadir

b Desplace el cursor a la ubicacion del la anotacion.
panel del cromatograma en la que * La barra de herramientas Annotate
desea afadir la anotacion. esta disponible en la ventana

¢ Haga clic con el boton derecho y Chromatogram Results.
seguidamente haga clic en Add Text » También puede afadir anotaciones
Annotation. a la ventana MS Spectrum Results.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo 1

Tarea 10. Afiadir anotaciones (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
3 Anada la informacion sobre la a Escriba el Texto de la anotacion. + Puede afnadir multiples anotaciones
anotacion de texto del cuadro de b Seleccione el Texto color. en un cromatograma o espectro.
didlogo Add/Edit Text Annotation. ¢ Seleccione la Orientacion. * Puede utilizar los iconos de la barra
d Seleccione el Estilo de fuente y el de herramientas Annotate para
Tamaiio de fuente. seleccionar todas las anotaciones,
e Haga clic en Anclado o Flotante. Si borrar anotaciones y editar
selecciona Anclado, seleccione las anotaciones.

opciones con las que el puntero
anotara el texto. Si hace clic en
Flotante, podra cambiar la posicion
relativa. Es mas sencillo cambiar la
posicién de manera interactiva en la
ventana de graficos.

f Haga clic en OK.

= 3l .
Add/Edit Tet Annotstion w3 ':[_\_Ch p
Pergestiva E = ra T Minst
i ot GlFEH x40 lleLuE][%l%%é& = Minutes e
Tl Thve fid pai -« A |: 320 %
i P [T
= . oo NSC_imix_dsds_DG_spl20_03.0
(Press Ctrl=Enter or Alt=Enter to 8dd 8 new ling) A
Text ek [ Cacetbioe - A |
Orientaion [a - degrees 5
Font style [Foguitsr = Fent size: 0 - L
- . 7 azn
Annotation hpe
&
@ Anchored e,
o Show ponter 4 :Jw_;
Poirter properes 3
oo ETEEITNN -
8 g 3.989
—— A & 11,400
Famern ! R — j - e -
wieight —_— o =
. 1] 1 65 ! 75 ] 85 k] a5 w WS n ns
Foanbe bead | fmowe = Courts vs. Acquisition Time (man)
Poantes b locabon (he 2, y valos wing the data daplayed)
x 55545 min
¥ 500525 (abundance)
Upgaes el cosres ol thes e [ 2, y vihue wergg thee daln sheaglayed]
x 5% mn H 2 di H
La barra de herramientas Annotate solo esta disponible cuando
. 415005527 {sbundance) . .
o se selecciona la herramienta Annotate.
Upper left comer of the asectation relative o the upper left comer of the canvas:
Rielatiee X (%) (% ealeulated using x.y
wvalues from the canvas )
Felatve Y (%),
(oK ][ conee

Figura2b Cuadro de didlogo Add/Edit Text Annotation y ventana Chromatogram Results
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 10. Afiadir anotaciones (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

4 Seleccione la ubicacion del a Desplace el cursor a la ubicacion del + Puede afadir un archivo de imagen
cromatograma en la que desea panel del cromatograma en la que JPG o MOL.
afiadir una anotacion de imagen. desea afiadir la anotacion.

b Hagaclic con el boton derecho y
seguidamente haga clic en Add Image

Annotation.
5 Anada la informacion sobre la a Escriba el Texto de la anotacion. + El archivo Agilent_Logo.tif esta

anotacion de texto del cuadro de b Escriba 50 para la anchura de Scale. incluido en la carpeta \\

dialogo Add/Edit Text Annotation. ¢ Marque la casilla de verificacion Lock MassHunter\Report Templates\
aspect ratio. Qual\B.05.00\en-US\Letter. Debera

d Haga clic en Floating. Puede cambiar convertirlo a archivo JPG.

la posicion relativa. Es mas sencillo * Puede afadir multiples anotaciones
cambiar la posicion de manera en un cromatograma o espectro.

interactiva en la ventana de graficos.
e Haga clic en OK.
f Desplace laimagen a la esquina
superior derecha del cromatograma.

Ada/Edit Image Annotation @ : [, Chromatogram e x
rmperties ) Lo s 3 QBweEaloe @ ox)sEaslERs % s e =l
Fle path CMassHurier et Templsies Gl 8 05 00en ! [ | (IR
Qrisnation Dz  deree €107 [ 481 TIC Sean MSD_mie_dntds_DG_spl200_02.0
it 1875 Height % 114 o &
Seale width = A% Seale height 50 A % n" o Agilent Technologies
] Liek napect raic 034
Arratation e it
054
Anchared 0s
04 -
03
02
oloe R ciclet |
01 I N N -
S —— 4 -

55 & 65 7 75 3 85 ? 95 0 105 1n 1ns
Counts vs. Acquisition Time (min)

Upper left comes of the arnctation (the ¥, y value using the data displayedy

% 521  min
¥. 610347 (sbundance)
@ |Flostng | A

Upper left comes of the aenctation relative o the upper loh comer of the camvas

Relnfive (%) 60 1307188542484 {% ealeudated using x.y
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=

Figura26 Cuadro de didlogo Add/Edit Image Annotation y ventana Chromatogram Results
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 10. Afiadir anotaciones (continuacion)

Pasos Instrucciones detalladas

Comentarios

6 Amplie laimagen al primer pico.
primer pico de los 5,5 minutos

4, Chromatogram Ress x
iv et Q@Y [alaloc 2ozl A K0 R]% % E =
LRR2E X

+E1 TIC Scan MSO_mix_dsids_DG_spli00_03.00

Minutes -

06

Agilent Technologies

i I

A 2

545 55 555 56 565 57 575 58 585 59 5% 6 605 6 625 63 635 64 645 65

Counts vs. Acquisition Time {min)

615 62

Figura 27

a Haga clic en el icono }( para
eliminar todas las anotaciones.

7 Vuelva a la herramienta Range
Select de la ventana
Chromatogram Results. Elimine
primero la anotacion.

Chromatogram Results.

b Haga clic en el icono =H= (Range
Select) de la barra de herramientas

» Haga zoom a una zona alrededor del

Si existe una anotacion anclada,
permanecera acoplada a la posicion en la
que esta anclada. Si amplia un pico diferente,
es posible que las anotaciones ancladas no
sean visibles. Si las anotaciones son
flotantes, dichas anotaciones se mostraran
siempre en la misma posicion relativa a la
esquina superior izquierda de la ventana.

Cuadro de dialogo Add/Edit Image Annotation y ventana Chromatogram Results

+ Sidesea guardar las anotaciones
con los resultados del archivo de
datos, consulte “Tarea 17. Guardar
resultados” en la pagina 68.

* Puede cambiar entre cinco
herramientas distintas en la barra
de herramientas Chromatogram
Results. Consulte la ayuda en linea
para obtener mas informacion. Las
cinco herramientas son:

Range Select

Peak Select

Manual Integration
Walk Chromatogram
Annotation Mouse
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1 Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 11. Anadir un calibrador de masa

El calibrador muestra la diferencia entre dos puntos de un espectro. También
puede aiadir un calibrador a la ventana MS Spectrum Results.

Si guarda los resultados del archivo de datos, también se guardan los
calibradores.

Tarea 11. Afnadir un calibrador de masa

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
1 Integre y extraiga espectros de a Marque la casilla de verificacion
picos desde situada junto al archivo de datos

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d. MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D en
la ventana Data Navigator.
b Haga clic en Edit > Show > Only
Highlighted.
¢ Haga clic en Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.
d Cierre la ventana Method Editor.

2 Anada el calibrador al espectrode a Enlaventana MS Spectrum, haga clic < El cursor cambiara a una flecha.

picos creado en la tarea anterior. en la herramienta Delta Mass Caliper Utilizara el cursor para seleccionar

(LL ) de la barra de tareas. el punto inicial y final del calibrador.

b (opcional) Seleccione Profile Pointto  + No puede seleccionar el tipo de
Point para el tipo de calibrador en la calibrador si el espectro es
barra de herramientas Caliper. baricéntrico porque Profile Point to

¢ Aumente laimagen de 66 a 132 m/z. Point no tiene efecto alguno en

d Desplace el cursor a la ubicacion del datos baricéntricos.
panel de espectros en la que desea + El cursor “triangulo” se configura
afadir el calibrador. en la parte superior del pico

e Arrastre el cursor al punto final del seleccionado.

calibrador en el espectro. Mientras
arrastra el cursor, el valor de la masa
delta cambia. Cuando suelte el boton
del ratdn, se afiadira el calibrador.
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Aprender los conceptos basicos del analisis cualitativo

Tarea 11. Aiadir un calibrador de masa (continuacion)

1

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
3 Modificar el calibrador para utilizar a Haga clic en el calibrador creadoenel + Puede afiadir multiples calibradores
un color distinto. paso anterior. a un espectro.
b Haga clic en el boton Caliper Properties  + Puede utilizar los iconos de la barra
(,Z571) de la barra de herramientas MS de herramientas Caliper para
Shettrum Results Caliper. seleccionar todos los calibradores,
¢ (opcional) Escriba los valores Start Xy y para borrar y editar calibradores.
Start Y.
d Seleccione el Texto color.
e Seleccione el Estilo de fuente y el
Tamaiio de fuente.
f Haga clic en OK.
Delta Mass Caliper Settings =) TTTE——— .
T = RN I S YRR M ] LA N )
"""" Profile Peimt o Point | 3T 2% 36| o
Start X: 85.1014 miz End X: 91.0547 miz
105 [+F1 5 8, 5 555 man, 3 Seans) MSD_mx_setds DG _spl200_0310
Text color. T - A 51 pp o
Orieraten degrees 2 | ol g
] gtoser S
il A L = ~lA J\'I".'f ‘Dicln-\ {8.037-8.044, .085-8.118 min, 13 Scans) MSD_mix_dsids_DG_spl200 33:
Gl Teeik, M|
¢ o5 7 il @ & W 8% o s 1o 18 wp s 1
Conrts vs. Mass-lo-Charge (miz) -
Figura28 Cuadro de dialogo Delta Mass Caliper Settings y ventana MS Spectrum Results

4 Borrar resultados de integracion y
espectros.

b

Haga clic en Chromatograms > Clear
Results > Include Peak Spectra.
Haga clic en la herramienta Range
Select.

+ Sidesea guardar los calibradores
con los resultados del archivo de
datos, consulte “Tarea 17. Guardar
resultados” en la pagina 68.
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Guia de familiarizacion

2
Buscar y encontrar

Tarea 12. Encontrar compuestos por desconvulcion de cromatograma 48
Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library 52
Tarea 14. Encontrar compuestos por MRM (solo MRM) 56

Tarea 15. Encontrar compuestos por Integracion 60

Tarea 16. Generar formulas y bibliotecas de busqueda para espectros de
pico 63
Tarea 17. Guardar resultados 68

En estas tareas, aprendera a identificar compuestos en archivos de

datos GC/MS.

Cada ejercicio se presenta en una tabla con tres columnas:

Pasos: utilice estas instrucciones generales para avanzar a su ritmo en la
exploracién del programa.

Instrucciones detalladas: recurra a ellas si necesita ayuda o prefiere usar

un proceso de aprendizaje paso a paso.

Comentarios: 1éalos para aprender consejos e informacién adicional sobre
cada paso de un ejercicio.

Agilent Technologies 4



2 Buscar y encontrar

Tarea 12. Encontrar compuestos por desconvulcion de
cromatograma

Este algoritmo FindCompounds identifica compuestos en datos GC/y crea un
espectro MS limpio de cada compuesto. Esta funcién es una forma sencilla de
“extraer” informacién a partir de datos complejos. Solo se puede usar el
algoritmo Find Compounds by Chromatogram Deconvolution en datos GC/MS
de muestra adquiridos en modo de barrido Scan, Product Ion scan o Neutral
Loss.

Esta tarea muestra co6mo encontrar compuestos por desconvolucién de
cromatograma con datos precisos de masa. También puede encontrar
compuestos por desconvoluciéon de cromatograma con datos unitarios de
masa una vez que haya modificado previamente la ventana de extraccion.

Tarea 12. Encontrar compuestos usando Chromatogram Deconvolution (GC/MS)

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

1 AbraTIC desde el archivo de datos a Siel programa no se abre, haga doble  + El algoritmo Find Compounds by

MSD_mix_4stds DG_spl200 03.d. clic en el icono MassHunter Chromatogram Deconvolution
Qualitative Analysis. También puede funciona tanto con archivos de
hacer clic en File > Open Data File. datos GC/QQQ como GC/Q-TOF.

b Hagaclic en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d en
la carpeta de archivos de datos de
ejemplo GC.

¢ Desmarque la casilla de verificacion
Load result data y haga clic en Open.

i f\ Chrematogram Results x

(2 e 218 @y Cl[xalo e 2 [R]E A K& L% K B e x

x107 |+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spi200_03.D

1
084

064
0.4
024

ol

55 6 65 7 75 8 85 3 95 10 105 1 15
Counts vs. Acquisition Time (min)

Figura29 Cromatograma TIC de Pest - 200 - Scan.d
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Buscary encontrar 2

Tarea 12. Encontrar compuestos usando Chromatogram Deconvolution (GC/MS)

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

2 Configurar la interfaz del usuario + Siga las instrucciones indicadas en Para estos ejemplos, cargue el flujo
para utilizarla con datos GC/QQQ “Tarea 2. Configurar la interfaz de de trabajo GC/Q-TOF Compound

usuario para datos GC/MS” en la Screening.
pagina 13.

3 Encontrar compuestos usando el a Enlaventana Method Explorer, La seccion Chromatogram
algoritmo de desconvulcion de seleccione Find Compounds > Find by Deconvolution también esta
cromatograma. Chromatogram Deconvolution. disponible en la seccion GC/Q-TOF

Seleccione el integrador Agile. b Enla pestaia Settings de Peak filter, Compound Screening.
Indique un umbral SNR de 20. escriba 20 en SNR threshold. Si dispone de datos unitarios de
Introduzca 100 ppm en los ¢ Seleccione PPM para m/z delta units. masa, indique 0 . 3 AMU en el valor
valores Left m/z delta y Right d Introduzca 100 para Left m/z deltay Leftm/z deltay 0.7 AMU en el
m/z delta. escriba 100 para Right m/z delta. valor Right m/z delta
Puede extraer el conjunto completo
de resultados de un compuesto
después de encontrarlo usando el
elemento del meni Compounds >
Extract Complete Result Set
cuando un compuesto se encuentra
resaltado.
[ 5 Method Explorer: GC_QTOF.m x”i@n itor: Find C: by Ch x
| 6C/Q-TOF Compound Screening * | ® Find Compounds by Chromatogram Deconvolution ~| ¢} | ¥ «
[Find by Chromstogram Deconvolution 4] || A setinos |viass Fiters | Compound Fiters | Resuts|
Find by Targeted MS/MS Resolution:
Find by Formula LS RT window size factor 100.00
Identify by Library Search A
Peal fitter:
Generate Formulas
L Excluded miz: 28
Compound Report 7 example: 46,48
s Spectrumpeskthreshold | .00
Integrate (MS) SNR threshold WA
Integrate (MS/MS)
Integrate (GC) Dl e
Smooth Left mz delta: 100.0000 Right m/z delta: 100.0000
Exclude Mass(es) mzdeltaunits: [PPM <]
Calculate Signal-to-Noise i e
Define Chromatograms [F] Use base pek shape
Exiraction Data Format Sharpness threshold pr=
+ Spectrum
' General il
Figura30 Pestafa de la seccion Find by Chromatogram Deconvolution
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2 Buscar y encontrar

Tarea 12. Encontrar compuestos usando Chromatogram Deconvolution (GC/MS)

Paso

Seleccionela para estraer EIC,
espectros MS y espectros
MS/MS.

4 Examine los compuestos. Consulte
Figura 31 en la pagina 51.

Instrucciones detalladas

e
f

Haga clic en la pestaiia Results.
Marque las casillas de verificacion
Extract EIC, Extract ECC, Extract
cleaned spectrum y Extract raw
spectrum.

Haga clic en [} para ejecutar el
algoritmo Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution del
archivo de datos.

Si es necesario, haga clic en el
comando View > Compound List.

Seleccione 2 en el recuadro Maximum
number of list panes de la barra de
herramientas MS Spectrum Results.
Haga clic en el icono Hide Empty

Columns de la ventana Compound List.

Haga clic en el primer compuesto de la
ventana Data Navigator.

Cuando se selecciona la ventana Data
Navigator, utilice las teclas de
navegacion para cambiar de
compuesto.

Comentarios

El programa Qualitative Analysis
encuentra 4 compuestos en estas
condiciones.

Si el archivo de datos no esta
indezado, puede tardar mucho
tiempo cuando ejecuta este
algoritmo.

Mostrar ambos espectros es una
forma comoda de visualizar toda la
infromacion de un tnico compuesto.
Notese que se muestran tanto el
espectro limpio como el espectro sin
procesar.
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Tarea 12. Encontrar compuestos usando Chromatogram Deconvolution (GC/MS)

Buscar y encontrar

2

Paso Instrucciones detalladas

Comentarios

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Defauft.m
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

i 2l E g a-MEIE e e [R][E]E][AlE L] 5 A B G

G315 & | B || Navigator View |BH Compound Details View
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4] 9983 87 Positive 26 71691 0.047 57 Find by Chromatooram Deconvolution)  Cpd 4 9.9

x
S f% 2 ([Fo] % B Bl = Minutes g =
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e Compaunds Exdract cleaned spectrum 1
‘Compound Automation Steps I Extract raw spectrum A : (i3 281.0
= - s 100 150 200 250 M0 %0 40 450 5s00 550 600
Worklist Automation i (KNP i 1 D Counts vs. Mass-to-Charge (m'z) -

Figura31 Resultados de Find Compounds by Chromatogram Deconvolution
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2 Buscar y encontrar

Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library

En esta tarea, identificara y generara formulas para los compuestos que
encontrara en “Tarea 12. Encontrar compuestos por desconvulcion de
cromatograma” en la pagina 48. Puede realizar esta tarea si ha adquirido la
biblioteca NIST0S8.1 o si utiliza la biblioteca demo.l. Si dispone de dos
bibliotecas, puede seleccionar ambas.

Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Realice una busqueda de biblioteca
de todos los compuestos del
archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

a Resaltar los compuestos del archivo

de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D en
la ventana Data Navigator.

En la ventana Method Explorer, haga
clic en Identify Compounds > Search
Unit Mass Library.

En la pestafia Settings, haga clic en el
boton Add Library. Seleccione la
biblioteca demo.l y haga clic en el
boton OK.

(opcional) En la pestafia Settings, haga
clic en el botén Add Library.
Seleccione la biblioteca NIST08.1 y
haga clic en el boton OK.

Haga clic en la pestafia Search Results.
(opcional) Seleccione Stop When

Found como Multi-Library search type.

Haga clic en Identify > Search Library
for Compounds en el men( principal.
También puede hacer clic en Search
Library for Compounds, icono {!} ,
para ejecutar el algoritmo.

Haga clic en View > Difference Results.

Haga clic en View > Structure Viewer.

Haga clic en View > Compound
Identification Results si es necesario
para ver esta ventana.

Si es necesario, haga clicen la
pestaia de la ventana Compound
Identification Results. Esta ventana
esta tabulada con la ventana
Chromatogram Results.

» También puede hacer clic en

GC/Q-TOF Compound Screening >
Identify by Library Search en
Method Explorer. También se
muestra la misma seccion de la
ventana Method Editor.

Demo.ly Nist08 deben instalarse en
la carpeta \MassHunter\Library.
Notese que muchos de los
compuestos se identifican después
de buscar la biblioteca NIST08.1.
Sino dispone de la biblioteca
NIST08.1, seleccione una segunda
biblioteca si dispone de ella.

Si selecciona dos 0 mas bilbiotecas
y después selecciona Stop When
Found, el algoritmo de busqueda de
bibliotecas busca la primera de la
lista. Si se identifica el compuesto,
se detiene. Si no se identifica el
compuesto, busca la siguiente
biblioteca hasta identificar el
compuesto o hasta terminar de
buscar en la tltima biblioteca.
Utilice el programa Library Editor
para modificar aquellas bibliotecas
que utiliza con el algoritmo Search
Unit Mass Library. El programa se
instala junto con el programa
Agilent MassHunter Quantitative
Analysis. Haga clic en el icono

para iniciar este programa.
1
E L]
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Buscar y encontrar

Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library

Paso Instrucciones detalladas Comentarios
2 Columnas Display the Spectral a Haga clic en el boton Show Library

Library Results de la ventana Search Columns (% ) de la barra de

Compound List window y la herramientas Compound Listy en la

ventana Compound Identification barra de herramientas Compound

Results. Identification Results.

b Hagaclic en el boton Hide Empty
Columns button (Iﬂ%‘) de la barra de
herramientas Compound Listy en la
ventana Compound |dentification
Results.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Default. m E@
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
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Figura32 Compuestos del archivo de datos MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D y resultados de bisqueda de
biblioteca
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2 Buscar y encontrar

Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

3 Cambie a Compound Details View a Haga clic en [{l Compound Details View , €n
para revisar los compuestos. la barra de herramientas principal.
b Cierre laventana Compound Fragment
Spectrum Results.

4 Revise los resultados en a Haga clic en el icono Overlaid de la » Puede ampliar informacion acerca
Compound Details View. ventana Compound Chromatogram de Compound Details View en la
Results. Ayuda en linea. Compound Details
b Amplie los resultados en la ventana View es muy Util cuando revisa los
Compound Identification Results. resultados del algoritmo Find by

Formula con un archivo de datos
adquirido en modo All lons.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m =l ==
i File Edit View Find Identify Method Wizards Configuration Tools Help
BN = W e Py e e | Y [ ) A@IHI& | B Mavigator View [ Compound Details View
(23 Compound List % ||} () Compound Identification Results: Cpd 2: Biphenyl x
{ [t Automatically Snow Columns | 51/ S 51 @ & I[ae] 7] @ ¢ 4] Automatically Show Columns | 45| G G| @, & I[am]
Label ¥R Cpd’ V4 [DSource V4 Neme ¥+ Formula W8 RTV mz ¥+ Score V-4 Score (Lib) 7+ D Techniques Applied 1
1| LibSearch Dodecane|  C12H26| 5581 57071 81.1 HES LibSearch
ofk cl— ) biphiernd C 12110 BRICOTRIBE 017/ Best T8 Name & Formua® Score= RT -8 ID Source 8 Library
Best V& IDSource V8 Name V8 Formula V8 Score™ V-8 Score (RT) 78 RT Diff v & Diff(ppm) 78 Score (Lib) Y| & |® | Bichenyl| C12H10|  935| 8061| LibSearch| demol|
= |F | LibSearch| Biphenyl | C12H10| 935| | | | g T Y r— — s ——
T CETH Name T4 So b) ¥4 Fo \ Biphenyl|  demol| 76 535\
Biphenyl 935
Label TR Cpd’ ¥ IDSource ¥4 Neme T+ Formula W+ RTT+ mz ¥+ Score ¥4 Score (Lib) 7+
@ | Cpd3:4Chlorobiphenyl| 3| LibSearch| 4-Chlorobiphenyl| ~ C12HSCI| 9221| 182.0384 838 )
| Cpd @ Methyl paimitate| 4] LibSearch| Wethylpalmitate| C17H3402] 9.985| 67.0442 69.58 695|
1K i ] v
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§ (B Search Library for Compounds =/ £ | €+ 2 (%) (2 et @ alaln]l]e ml o=l
A Lbrary Search | Search Resuts | I o =7 +E0Csen x106 |Cpd 2: Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_dstds_DG_spl200..
Library selection - e [ +EIC@Es s162:52.025. 1540777
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= 1 2
074 4] Eoas
P el - [CE Hel+
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041 “ 1540776
Settings | Scoing 0] £
J 4
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014 2
; 7] Enble screening 7] Adiust Score 5 o= S ol 2070312 281.0493
< I, '] 3 T T T R S T T | T T T T T T T T T E T
805 806 807 808 809 81 B11 50 100 10 200 260 300 3o 400 45 S0 550 edo
5 Method Explorer: GC_QTOF . |5 Method Editor: Search Unit M. Counts vs. Acquisition Time (min) Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

Figura33 Compound Details View mostrando compuestos en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
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Tarea 13. Identificar compuestos usando el algoritmo Search Library

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

5 Volver a Navigator View. * Hagaclic en el boton
EE Compound Details View de la barra de
herramientas principal.
6 Cierre el archivo de datos. a Haga clic en File > Open Data File. + Sidesea guardar los resultados,
b Haga clic en No. consulte “Tarea 17. Guardar
resultados” en la pagina 68.
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2 Buscar y encontrar

Tarea 14. Encontrar compuestos por MRM (solo MRM)

El algoritmo Find Compounds by MRM identifica compuestos en datos MRM a
partir de un cuadrupolo triple. El algoritmo busca compuestos usando las
transiciones MRM. Todos los compuestos del método de adquisicién se extraen
y muestran en Compound List. Los compuestos no se eliminan en funcién de
los resultados de integracion del cromatograma. También puede usar solo el
algoritmo Find Compounds by MRM en datos adquiridos usando transiciones
MRM. El algoritmo MRM utiliza informaciéon que se encuentra en el archivo de
datos, cuando se trata de un archivo de datos MRM.

Tarea 14. Encontrar compuestos usando MRM (solo MRM)

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Abra el TIC del archivo de datos
Pest - STD 200 MRM.d.

a Siel programa no se abre, haga doble
clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.

b Haga clic en el archivo de datos Pest -
STD 200 MRM.d de la carpeta de
archivo de datos de ejemplo GC.

¢ Desmarque la casilla de verificacion
Load result data y haga clic en Open.

+ Cuando se trabaja con datos
GC/QQAQ se utiliza General
Workflow. Puede utilizar General
Workflow o el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound Screening al
trabajar con datos GC/Q-TOF.

i /A Chromatogram Resulis

P2 et QEN ka0 c

3 =[] b %% % ) =

Minutes

842

= B om

x10% |+EI TIC MRM CID@™ (™ -> ) Pest- STD 200 MRM.D

3 i 5 6 7 [

9 10 11 12 ) 14 15 18 17
Counts vs. Acquisition Time (min)

Figura 34

2 Configurar la interfaz del usuario
para utilizarla con datos GC/QQQ

Cromatograma TIC de Pest - STD 200 MRM.d

+ Siga las instrucciones indicadas en
“Tarea 2. Configurar la interfaz de
usuario para datos GC/MS” en la
pagina 13.
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Tarea 14. Encontrar compuestos usando MRM (solo MRM)

Buscar y encontrar

2

Comentarios

Paso Instrucciones detalladas
3 Encontrar compuestos usando el a Enlaventana Method Explorer,
algoritmo MRM. seleccione Find Compounds > Find by
MRM.
b Haga clic en el boton Group
transitions by compound name.
¢ Haga clic en la pestaiia Integrator.
d Seleccione el integrador Agile.
{ |5 Method Explorer: Defaultm x ”é@uaummm;ﬁmcﬂmwm x
# Chromatogram A |/} (¥ Find Compounds by MRM +| 7§ | 93 ~ oo
il Spectrum [ Signal ta Noise | Peak Spectum | Resuts |
— | optioss | A Integrator [ Poskhiles
i [Agie R
+ Reports
- Find Compounds |
Find by Targeted MS/MS Al
Find by Chromatogram Deconvelution
Find by MRM A
Find by Integration A
+ Find Compounds by Formula
+I Identify Compounds
+ Compound Automation Steps. |« [ )

Figura 35

Pestafa Integrator en la seccion Find by MRM de Method Editor

e Haga clic en ()] para ejecutar el

algoritmo Find Compounds by MRM

del archivo de datos.

Si es necesario, haga clic en el
comando View > Compound List.
Si es necesario, haga clic en el
comando View > Compound
Identification Results.

+ Puede elegir la region del

cromatograma desde la que desea
encontrar compuestos.

Puede extraer el conjunto completo
de resultados de un compuesto
después de encontrarlo usando el
elemento del meni Compounds >
Extract Complete Result Set
cuando un compuesto se encuentra
resaltado.

* El programa Qualitative Analysis

encuentra 28 compuestos en estas
condiciones.
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2 Buscar y encontrar

Tarea 14. Encontrar compuestos usando MRM (solo MRM)

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

4 Examine los compuestos. Consulte
Figura 36 en la pagina 58.

a Seleccione 2 en el recuadro Maximum
number of list panes de la barra de
herramientas MS Spectrum Results.

b Hagaclic en el icono Automatically
Show Columns de la ventana
Compound List y en la ventana
Compound ldentification Results.

¢ Hagaclic en el primer compuesto de la
ventana Data Navigator.

d Cuando se selecciona la ventana Data
Navigator, utilice las teclas de

navegacion para cambiar de compuesto.

+ Elion precursor se muestra en la
columna Precursor (Acq Method) y
el ion del producto se muestra en la
columna Product (Acq Method) de
la ventana Compound Identification
Results.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Defautt.m (== EcE =
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
(3 2l Ba gl a-FIEIE 9- e PR [B]E][A] R[] | A s e G (R[] & | 8 [F NavigstorView | B Compound Deils View
{ 2A Data Navigalor x ” &} Compound List x
Sort by Data Fie - Automatically Show Colurnns || 145 | & 51| @ &% \\ |
5-[¥] Pest - STD 200 MRM.D B
use, G ) ShowHide + Cpd’ 78 IDSource 7®  MNeme 78 RTVH mz ¥ Polarity 7 Height V8 Width 78 miz(prod) Y8 CE 78 Algorithm 7
U W 3 Aca trifualin| 5.863|  306]  Positive 57386 0184 264 10 MF—
4 Aea chlorpropham | 556|  213]  Positive 76755 0143 71 5 MF
B 5 Acq BHC Beta| 6645  213)  Postive ©s5a3) 0122 123 10 WF
A 3 Carbofuran i
g 7 dizzinon Positive MR~

<]

pd 4: chlorpropham

m,

pd 5: BHC Beta

pd E: Carbofuran

pd 7: diazinon

: 3 Compound Identification Resutts: Cpd 6: Carbofuran

B Automstically Show Colurns | 51| G 50| @ @ ([

pd B BHC gams delts e
pd 9: chlorpyriphos methyl

) [y] Cod 10: melacxon e
[ Cpd 11: vinclozolin

[#) Cpd 12: malathion
pd 13: fepropimerph |

1D Techniques Applied 5

Acg

Score (Aca) B Precursor (Acq) ®  Find by MRM Productlon 8 Best™® Name +# Score RT # ID Source
100 6.554|

100 164 148)® | Carbofuran|

e

pd 14: pendimethalin
pd 15: mecarbam

- [] Cpd 16: isofenphos-methyl - ||Z Chiomatogram Results | 6% Compound Identification Results: Cpd 6 Carbofuran |
[k Method Explorer: Defaultm x ||} = Method Editor: Find Compounds by MRM x ||; 111 MS Spectrum Results. x
[# Chromatogram A “||i (v Find Compounds by MRM ~| (3} | ¥ ~ Hv. Y t\Q@télfef\m\oo Zv\\ﬁﬂl%!
'+ Spectrum SonatoMoiss | PeskSpectnm | Resuts ||| x10% Cpd 5: BHC Beta: +EI MRM:T (E584-5 707 min, 19 Scans) CID@™ (2190000 > =) Pe.  *
= Optians A Integrator Peak Fiters B 183
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Figura 36

Encontrar por resultados MRM
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Tarea 14. Encontrar compuestos usando MRM (solo MRM)

Paso Instrucciones detalladas Comentarios
5 Cierre el archivo de datos. a Haga clic en File > Open Data File. + Sidesea guardar los resultados,
b Hagaclic en Close. consulte “Tarea 17. Guardar

resultados” en la pagina 68.
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2 Buscar y encontrar

Tarea 15. Encontrar compuestos por Integracion

El algoritmo Find Compounds by Integration identifica compuestos basandose
en los resultados de integracién. Se crea un compuesto por cada pico que
identifica el integrador.

Tarea 15. Encontrar compuestos usando Integracion

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 braTIC desde el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D.

a Siel programa no se abre, haga doble

clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.
Haga clic en el archivo de datos Pest -
STD 200 MRM.d de la carpeta de
archivo de datos de ejemplo GC.
Desmarque la casilla de verificacion
Load result data y haga clic en Open.

+ Cuando se trabaja con datos

GC/QQAQ se utiliza General
Workflow. Puede utilizar General
Workflow o el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound Screening al
trabajar con datos GC/Q-TOF.

: /A Chromatogram Results

ie o tla[EE sl oc 1o e[T]A A 2[R % K B M =]

%107 |+EI TIC Sean MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0

L

55 3 65 7 75

g g5 )
Counts vs. Acquisition Time (mir)

95 1 105 1 115

Figura 37

2 Configurar la interfaz del usuario
para utilizarla con datos GC/QQQ

3 Encontrar compuestos usando el
algoritmo de integracion.

TIC chromatogram from MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d

+ Siga las instrucciones indicadas en

“Tarea 2. Configurar la interfaz de
usuario para datos GC/MS” en la
pagina 13.

a Enlaventana Method Explorer,

seleccione Find Compounds > Find by
Integration.

b Seleccione el integrador MS/MS (GC).

* Puede elegir la region del

cromatograma desde la que desea
encontrar compuestos.

Puede extraer el conjunto completo
de resultados de un compuesto
después de encontrarlo usando el
elemento del ment Compounds >
Extract Complete Result Set
cuando un compuesto se encuentra
resaltado.
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Tarea 15. Encontrar compuestos usando Integracion

Buscar y encontrar

Paso Instrucciones detalladas Comentarios
i [} Method Explorer: Defaultm x HilmhmlEditnr Find Compounds by Integration x
+ Chromatogram “||i (¥} Find Compounds by Integration ~| (3§ | ¥ = ©4 | Method Items ~
'+ Spectrum Adjust Delay Tme |  Peak Spectum Extraction | Charge State | Resuts |
A ntegrator | Pesk Fites | O Edraction | Exclude Massfes) |
| General
Integrator selection it
acoorts [ms/ms 0 -|a
I Find Compounds

Find by Targeted MSIMS
Find by Chromatogram Deconvolution

Find by MRM

Find by Integration

A

# Find Compounds by Formula

 Identify Compounds.

| Compound Automation Steps

m

Options

This is @ parameter less integrator.

Figura 38

4 Examine los compuestos. Consulte a

Figura 36 en la pagina 58.

¢ Haga clic en ()] para ejecutar el
algoritmo Find Compounds by
Integration del archivo de datos.

d Sies necesario, haga clic en el
comando View > Compound List.

Seleccione 2 en el recuadro Maximum
number of list panes de la barra de
herramientas MS Spectrum Results.

b Hagaclic en el icono Automatically
Show Columns de la ventana
Compound List.

¢ Hagaclic en el primer compuesto de la
ventana Data Navigator.

d Cuando se selecciona la ventana Data

Navigator, utilice las teclas de

navegacion para cambiar de compuesto.

Pestaiia Integrator en la seccion Find by Integration de Method Editor

 El programa Qualitative Analysis
encuentra 6 compuestos en estas

condiciones.
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2 Buscar y encontrar

Tarea 15. Encontrar compuestos usando Integracion

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

gilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Default.m

le Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

BN =™ W R RN E R R R A ) A,I&ngﬁlgm’&\al Navigator View |BE Compound Details View

{ 2A Data Navigator x”@(:mpmim x
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+TIC Scan i 0_03.0 570706 Find by Intearation ; 7
+TIC Sean 2 4stds_DG_spl200_03.0 Pasitive 1540769 Find by Integration|  Cpd 2: 5.061 ‘E
3| MSD_mix_4stds_DG_spl200_030) 8113  Positive| 0| 780467 | Findby Imearstion|  Cpd 39113
2| MSD_mix_fstds_DG_spl200 020 221 Positive|  0OIE 880377 | Find by Intearation|  Cpd 4 9221
I 5| MSD_mix_4stds_DG_spl200_ (30| 5388 Posifive 0 780489 | Find by Integration|  Cpd 5 9.928| -
O ] | v
i /A Chromatogram Resuts x
(2o tlaEwl elEaloc o] e[E]d A 2% K s Mine =
X107 |+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 ]
o
@
3 &5 7 75 : 85 $ 95 0 105 i 115
Counts vs. Acquisition Time (mir) -
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Chromatogram *|i ® Find Compounds by Integration ~| (3} | ¥ r (4 | Method ltems ~ G RSN TR !
Spectrum Adust Dely Tme | Pesk Spectum Edraction | Chamge State | Resuks ||| x10% |+El Scan (55585565, 5,558-5.608 min, 7 Scans) MSD_mix_tstds_DG_sp..| *
A Integrator | Peak Fiters | Chromatogram Bxiraction | Exclude Mass(es) |
+| General 29
Integrator selection pie 5 £
Reports
¢ [Ms/ms GOy ~a &
= Find Compounds | | . l b
: T 3 Options = 0 — - - =
Find by Targeted MSMS x104 +El Scan (8.041-8.044, 8.088-8.091 min. 4 Scans) MSD_mix_dsids_DG_sp
Find by Chromatogram Decomvolution This is = parameler less integrator 1540765
Find by MRM B =
Find by Integration A al 280867 207,031
1
Find Compounds by Formula B B L l 2810484
e — s 100 150 200 250 300 3:/0 40 4% 500 550 600
Counts vs. Mass-o-Charge (mz) -
Compound Automation Steps 3 ||| F# Sreciral Difierence Resulis: Cpa 1 | MS Spectrum Resulis
Figura39 Resultados de Find by Integration
5 Cierre el archivo de datos. a Haga clic en File > Open Data File. + Sidesea guardar los resultados,
b Hagaclic en Close. consulte “Tarea 17. Guardar

resultados” en la pagina 68.
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Tarea 16. Generar formulas y bibliotecas de biusqueda para
espectros de pico

En esta tarea, primero se integran y extraen los espectros de pico desde un
archivo de datos GC/Q-TOF. Seguidamente, se generan posibles formulas para
cada uno de los espectros de pico.

Tarea 16. Generar formulas y bibliotecas de busqueda para espectros de pico

2

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Abrael TIC desde el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.

2 |Integrary extraer espectros de
picos.

Si el programa no se abre, haga doble
clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.
Haga clic en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d en
la carpeta de archivos de datos de
ejemplo GC.

Desmarque la casilla de verificacion
Load result data y haga clic en Open.

Haga clic en la seccion Chromatogram
> Integrate (MS/MS) en la ventana
Method Explorer.

Haga clic en la pestafia Peak Filters.
Haga clic en el boton Peak height.
Marque la casilla de verificacion
Relative height.

Marque la casilla de verificacion Limit
(by height) to the largest y escriba 4.
Haga clic en Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.

Si la casilla de verificacion Load
result data no esta disponible, no
se han guardado los resultados en
el archivo de datos. Consulte “Tarea
17. Guardar resultados” en la
pagina 68 para obtener
instrucciones sobre como guardar
los resultados.
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Tarea 16. Generar formulas y bibliotecas de bisqueda para espectros de pico

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

3 Generar formulas para cada
espectro de picos.
Visualizar la lista Spectrum
Identification Results List.
Cierre la ventana MS Spectrum
Results.

Sugerencia: Para obtener los mismos
resultados que en Figura 41,
asegUrese de que ha seleccionado
Common organic molecules como
modelo Isotope.

c

En la ventana Method Explorer, haga
clic en Identify Compounds >
Generate Formulas.

En la ventana Method Editor, haga clic
en la pestafia Charge State y
seleccione Common organic
molecules como modelo Isotope.

En la ventana Data Navigator, resalte
todos los espectros de la seccion User
Spectra.

Haga clic en el comando Identify >
Generate Formulas from Spectrum
Peaks o el boton Generate Formulas
from Spectrum Peaks {E} para
ejecutar el algoritmo.

Si es necesario, haga clic en el icono
Spectrum Identification Results, 1K,
o haga clic en el comando View >
Spectrum ldentification Results.

En la ventana Spectrum Identification
Results, haga clic en el botén
Automatically Show Columns de la
barra de tareas.

Haga clic en el icono Hide Empty
Columns, Iﬂﬁl en la ventana Spectrum
Identification Results.

Seleccione €6 H13 como resultado
Best.

Amplie la tabla en dicha fila.

Cierre la ventana Method Editor.
Revise Formula e lon Species, que
aparecen sobre gran parte de los picos
en la ventana MS Spectrum Results.
Todas las Formula e lon Species tienen
el mismo color que el espectro.

Puede ver la prediccion de indices
de abundancia de is6topos en las
lineas de espectro cuando amplia la
imagen en el m/z apropiado.
Consulte la Ayuda en linea para
obtener mas informacion.

Elicono Run () de la barra de
herramientas Method Editor en
ocasiones le permite elegir una
accion a partir de un conjunto de
acciones posibles. Por ejemplo, al
pulsar el icono Run de esta seccion
disponemos de dos acciones
diferentes. Si pulsa la flecha, se
muestra una lista de posibles
acciones y puede elegir qué accion
realizar. Si elije una accion distinta
de la lista, la accion por defecto
cambia. Si simplemente hace clic en
el boton Run, se lleva a cabo la
accion por defecto.

Puede cambiar la anchura de una
columna arrastrando la linea que
separa las columnas adyacentes.
Puede desplazar una columna
arrastrando el encabezado de dicha
columna.

Puede borrar una columna haciendo
clic en Remove column en el mend
de acceso directo de la tabla.
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2

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

T Agtert MassHunter Qualitative Analysis 0600 - GC_UTOFm
i File Edit View Find ldenbfy Spectra Chromatograms Method Wizards Acbons Configurabon Tools Help

PE A0 A @) e [R][RF (Al @[] bk R B @ G M S R [E revaror view | ] Compound Detais view

=g =

;T D Naveigees % (12 558 ) S x
[ Sty Deta e z ]w Shaw Coturnrs | 16115l S G @ O o fem]
[ = [ MED_mine_ta1ds_DG_sgi200_03.0 - . . —
e B L Shromaocrara Besl T DSuce VE  Formula 76 Speces T8 mie V8 Soue " =
Wi +TIC Sean CEHTD o) E Y =
=i [ l:':lu " . Species T miz TP Scoe(iso. sbeed) T8 Score (mass) TP Score (MFG, MSMS) T Score (MS) T Score (MFG) Y T Score (150, spaceg] TH Hesy
Pl + G378 c | M | 35012 |smsn 9928 | N £ |11 |21
Wil = Sean (9203 . min} Sub - = - = - = - - =
LIx +5can [379:3.363 . il 806 28713 | 18 100 | 281012 02 26708 | 100 | B0 |4
4388 62 66 106 02 WEE |66 [ B0 |1,
402 |82 |82 7.108 |13 | 536 02 02 le7i062 |2
Besl T DSwce TR Fomuls T8 Speces T8 miz T8 Score’ T8 Ol (ppn) T4 Scors (MFG) T
m | MFG | c5Hm | | 710861 |3 | 622 |93 | G
1K L. v
I i i Sy ikcsion i S 88 5 8 o 5|
1l M5 Spectrum Resuts x
5-1‘"153.@&?"4:"'2390 2 =[] [el] e 2 ”bl%’\sﬂl'ﬂd
2104 |6 HIZ <51 Sean (5 563, 5 585 man, 7 Sears) MSD_mix_Setde_DG_spli00_03 0 Sublract d
£ [ Mathod Ex il G_0T0F m L 8102
i : 2 (=T EN
@ 10F tom 3
GRS 1O Compaund A 15 P
T ch A |CEHTY o1
1 o 277 [EEH12) e
ol 03 IC6 10} 0835 H06T4 FA06EE  S4.0411
| Spectrum 05 6 el l I8 Hi3h [CTHT [C7HEl [C7 HS |C6 HE OJs
| General b L l 1 "
T panoes A103 +El Scan (8.037-0.044, B.0BB-5 110 min, 13 Scans) MSD_mix_4s1ds_DG_spl200_03.0 Subtrsct
1 Report |2 i
| Fnd Compaunds i
+/ Find Compuunds by Formula A 1
075
2 3
identify Lompounds | 0. -
Search Unit Mass Library A LF3 CT e E
& = | o . . Al | i ik 3 allus | il
3 s 805 01 815 &2 @5 3 B35 64 BA5 85 855 9 965 B 5 59 995 U9 B95 S0 WH 91 915 $ w6 93 @5 W W5 B
Combine Identification Results Couris vu. Mass-te-Charge (miz) -
\LLCompaind, ation Steps - || T Sonciral Dilerrnce Piescien 111 WES Spacirim Pt |

Figura40 Generar resultados de Formula para los picos 1 a 4

4 Realizar una busqueda

a Enlaventana Data Navigator, hagaclic + Method Editor se abre

de biblioteca para espectros en User Spectra. automaticamente cuando se hace
de pico1a4. b Enlaventana Method Explorer, haga clic en una seccion de Method
clic en Identify Compounds > Search Explorer.
Unit Mass Library.

¢ Compruebe que ha seleccionado una
biblioteca valida.

d Haga clic en Identify > Search Library
for Spectra en el menu principal.

e Cierre la ventana Method Editor.
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Tarea 16. Generar formulas y bibliotecas de bisqueda para espectros de pico

Paso Instrucciones detalladas Comentarios
5 Modifique las columnas que a Haga clic con el boton derecho en la + Sivisualiza el comando Remove
quedan visibles. ventana Spectrum Identification Column y elimina una columna que
Results y haga clic en Add/Remove contiene datos, el software vuelve a
Columns. En el cuadro de dialogo mostrar automaticamente esta
“(Enhanced) Add/Remove Columns”, columna si la funcion Automatically
marque las columnas que desea Show Columns esta activada.
visualizar. Haga clic en OK. + El algoritmo LibSearch esta
b Cierre la ventana Method Editor fuertemente ponderado en la
Haga clic en el icono Hide Empty seccion Combine Identification
=] , .
Columns, Iﬂil en la ventana Spectrum Results del método. Puede elegir
Identification Results. manualmente el mejor resultado
d Revise Formula & lon Species, que MFG o cambiar la manera en que se
aparece sobre cada pico en la ventana combinan los resultados de
MS Spectrum Results. identificacion.
] Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m | = =]
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
i i E S s EE |@@\ ﬁMA IR e @;g, | & |[FE Navigator View | B Compound Details View
i %4 Data Navigator x ” ] = 8.044 ... min) Sub &
Sor by Data Fie - Automatically Show Colurnns || 14| Gl 51 | B2 G2 | % &% \
' h;%;':?‘g:f::;i;;:fw'mu Best ¥& IDSouce ¥& Formua ¥ Species ¥4 miz W Score™ w4 Diff (ppm) W Score (MFG) ¥ & =
@, + TIC Sean Bl N == e ) o S 2124 2 T2 N = S | B
Ll Lo Name 7+ Library Y41 Num Peaks ¥+ Score (Lib) 7+ i
m | Biphenyl | demol |76 | 7138 |
~Sca"(9223 min) Sub Species ¥R miz ¥R Score (iso. abund) 7+ Score (mass) T8 Score (MFG. MSIMS) ¥ Score (MS) W+ Score (MFG) ¥ ¥R Score (iso. spacing) V8 Abu
v Si:a:n (ze.a;sa.sss ..min) Sub o M | 1540769 | 3012 | 8542 | | o556 3556 |28 197
19758.8 : 878 ; 100 . 154.0777 . 08 . 193904 7 100 i 86.2 i 154.0759- 5
25872 15 131 155.0811 0 2766.3 143 123 1550811 |
1555 07 08 156.0845 -24 296 15 13 156.0889 | -1
57 0 0 157.0879 -37 548 03 02 157.0916 | -2
Best V-8 IDSource ¥4+ Formula ¥+ Species T+ miz T Score™ T+ Diff (ppm) T Score (MFG) ¥4 A
Jf { - - - 1 L3
i Chromatogram Results | 1} Spectrum Identification Results: = Scan (8.037-8.044 . min) Sub |
i 111 MS Spectrum Results x
: 5 Method Explarer- GC_ QTOFm 2|2 o ¢ 12 B &ICI[xA 0 e 1 l[m]fes Bl% % Bl =l
GC/Q-TOF Compound Screening R %104 |Biphenyl: +EI Scan (8 037-8.044, 8.083-8. 118 min, 13 Scans) MSD_mix_dstds_DG_spl200_03D Subtract b
T A “ Gz o
[+ Spectrum 18]
+ General 16 \ 7 ‘
4 144 il
|+ Reports. | ol yra \ |
'+ Find Compounds 1 ||
Find Compounds by Formula A e 3
BT sj: EEED:;_'. 1[&225}5
| Search Unit Mass Library A‘ 0.2 i 331.0601
E— B bbb oy
) L 60 8 100 120 140 150 130 200 230 240 250 280 300 Vo o %o 3% slo 430 ado sf0 4%0 500 S0 50 A0 5A
Combine Identification Results (ot o e et E) |
¥ G snd Steps - || ¥4 Spectral Difference Results: + Scan (8.037-8044 _ min) Sub | MS Spectrum Resulis

Figura41 Resultados de Library Search and Generate Formulas para el primer espectro de picos

66 Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS
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Buscar y encontrar

2

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

6 Revise los resultados de cada
espectro en la ventana MS Peaks
One.

Haga clic en View >MS Spectrum
Peak List 1.

Haga clic con el botén derecho y pulse

Add/Remove Columns.
Compruebe que las columnas
mostradas en Figura 42 se
encuentran en la lista Show these
columns.

Realice una clasificacion por columna

lon Type.

Silon Type es Fragment lon, Formula &

lon Species se mostrara en verde en

cada pico de la ventana MS Spectrum

Results.

+ Los iones fragmentados se

muestran en verde en la ventana
MS Spectrum Results.

lon Type puede ser Molecular lon,
Fragment lon o dejarse en blanco. Si
es Fragment lon, las columnas Loss
Formula y Loss Mass muestran la
Formula y Masa con las que se
obtiene dicho ion a partir de
Molecular lon. Formula & lon
Species muestra la formula y
especie idnica correspondientes a
dicho ion.

i 1l MS Peaks One: + Scan (8.037-8.044 .. min) Sub x
miz P Species ¥ Abund B Abund % B Z Formula+® Diff (ppm) & Formula & lon Species +# Loss Formula 8 Loss Mass = lon Type ¥ 8 I
154.0769 M+| 19390.38 100 1| CizH10 502 | [C12H10]+ Molecular lon
155.0811 M+| 2766.28 1427 1| C1zH10 -0.29 [C12H10]+ Molecular lon E
156.0869 M| 29597 153 1| Ci2Hi0]  -1558| [C12H1OK Mlecular lon
(e i+ J:B_E 204 1| C3Hs A TE T (1Y IS Fragment lon
43055 i EEE 1| EE S I T =iE il Fragment lon
50.0158 M+ 72918 376 1 C4H2 -14.44| [C4HZJ+ CaHe 104.1 Fragment lon
51.0224 M+| 209354 108 1 C4H3 975 | [C4 H3)+ C8H7 1031 Fragment lon
520275 M+ 310 44 16| 1 C4H3 -2203| [C4 H3}+ C8H7 1031 Fragment lon
52.0298 M+ 183 '.El 095 1 CaH4 19.09 | [C4 H4)+ C8HE 102 Fragment lon
53.0388 M+ 152 1;'| 07e| 1 C4H5 -4.42 | [C4 HB)+ C8H5 101 Fragment lon
540472 M+ 183 45| 095 1 CaHe -14.24/ [C4 HE}+ C8H4 100 Fragment lon
550551 M+ 63113 325 1 CaH7 -1571| [C4 HT}+ C8H3 9 Fragment lon
56.0626 M+ 404.96] 20 1 CaHs -9.63 | [C4 HE)+ CcaH2 98 Fragment lon
620152 M| 17770 0%2] 1| C5Hz 145 [C5 Hal- CTHE 21 Fregment lon
63.0234 M| 102132 527 1| C5H3 731 [C5 3l CTHT 511 Fragment lon
64.0309 | 264] 1| C5He 301] [C5 Hél- C7HE E] Fragment lon
65.039 M+ 670.14f 346 1 C5H5 -6.86 | [C5 HE}+ C7HS 89 Fragment lon
67.0548 M+ M‘ 315 1 C5H7 -8.15| [CEHT)+ C7H3 87 Fragment lon
69.0706 M+| 141151 728 1 C5H9 -11.16 [C5 H9)+ C7H 85 Fragment lon
70.078 M+ 519.14f 288 1 C5H10 -365| [C5 H10)+ c7 24 Fragment lon
740157 M+ 238 29| 432 1 CEH2 -7.82| [CE H2)+ CeHE 80.1 Fragment lon
75.023 M+ 92871 478 1 CEH3 -0.85| [CE H3)+ CEH7 79.1 Fragment lon -
Figura42 Tabla MS Peaks One con columnas lon Type, Loss Formula, Loss Mass,

y Formula & lon Species

7 (opcional) Cierre el archivo de
datos.
Puede avanzar a la sigiuente
tarea para aprender a guardar
resultados.

a
b

Haga clic en File > Open Data File.
Haga clic en Close.

+ Sidesea guardar los resultados,

consulte “Tarea 17. Guardar
resultados” en la pagina 68.
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2 Buscar y encontrar

Tarea 17. Guardar resultados

En esta tarea aprendera a guardar los resultados del archivo actual de datos.

Tarea 17. Guardar resultados

Paso Instrucciones detalladas Comentarios

1 Guarde los resultados del archivo  a Haga clic en File > Save Results. + Solo puede guardar un conjunto de
actual de datos y cierre el archivo b Haga clic en File > Open Data File. resultados en un archivo de datos.
de datos. Si ya ha guardado los resultados

con el archivo de datos actual,
dichos resultados se sobrescribiran
al hacer clic en File > Save Results.

2 Abra el archivo de datos y cargue  a Haga clic en File > Open Data File. Se
los resultados. abrira el cuadro de dialogo “Open Data
File".

b Seleccione un archivo de datos. En
este ejemlo, seleccione el archivo de
datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

¢ Margque la casilla de verificacion Load
result data.

d Haga clic en el boton Open.
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Buscar y encontrar

2

Comentarios

Paso Instrucciones detalladas
Open Data File ===
Lookin: | 1 GC R =
1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
2 JiPest 200 ScanD
ks "L Pest - STD 200 MRM.D

Recent fiems |71/ peet Ghrawb-01 SPIKED 1 ppb - 1ulin.D
Documents

@

Deskiop

=

Computer

& Filename:  MSD_mic_dstds_DG_spl200_03.0 -

Hetwork Files of type: | Data Fles (d) -] [ Concel ]

Options
Sample Information
(© Load results method Sample Name
@ Use current method UserName:  GCMSTRAINING Diadmin
) Lottt Sample Positicn = 1
7 Ren File Open' acions from Description :
selected method

Figura 43

3 Examine los resultados.

Abra el cuadro de dialogo Data File

a Haga clic en la ventana Spectrum
Identification Results.
b Revise los resultados.

Se marcara la casilla de verificacion Load result data.
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Tarea 17. Guardar resultados

Paso

Instrucciones detalladas

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

i i E S s EE Y |@f5\@\ﬁ4|,&$§é Rl @;g,\y Navigator View | B Compound Detals View

Comentarios

=8 H =)

i %A Data Navigaior x|

o 2

8,044 ... min) Sub

Sott by Data File

= | 2 [ Automatically Show Columns | 1481 5 51| G & | @ @ I[se]

£ [¥] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D

User Chromatograms
ser Spectra
]y + Scan (5.588, 5,535 min) Sub
T S 5.037-5.024 - ) St |
@il +Scan (3.203 . min) Sub
il + Scan (9.973-9.983 ... min) Sub
B; =

Best ¥ IDSource ¥R Formula

Name 7R Libra s ¥+ Score (Lib) T8
| 7138 |

3 ary T4 N
‘B\pherzy\ \deml

|78

7 Species TR mz ¥R ScoreT ¥R Diff (ppm) ¥R Score (MFG) ¥R

= r} o LibSearch-MFG C12H10 M+ 1540769 762 402 9556

Species W miz ¥R Score (iso. abund) V0 Score (mass) T+ Score (MFG. MSIMS) - Score (MS) W+ Score (MFG) ¥ ¥+ Score (iso. spacing) 7+ Abu

L

oo »

@ \M+ \1540755\5312 \5542 |5555 \5555 9238 197!
Best 8 IDSource T+ Formula ¥+ Species T+ miz Y8 Score™ 78 Diff (ppm) 7+ Score (MFG) ¥ =

B |C MFG Cl1H120 M+ 160.0878 | 17.31 247 853
@B |C MFG C5 H11 M+ 71.0860 | 1656 697 8251
[ MFG CTHO s 101.0011 | 1496 1135 7478
r MFG CTH15 1+ 991165 | 14.72 02 7362
@ |C MFG CTH3S 1+ 1189531 | 1447 1304 7237

I MES TS [ R4 14 % ] 7178
f« I 1 »

/A Chromatogram Results 1} Spectrum Identification Resulls:  Scan (8.037-8.044 . min) Sub |

i 111 MS Spectrum Results

: [E Method Explorer: GC_QTOFm x[i2 o tla@Bw €A oc 1z m]le]R mlF]% % @l =l
C/Q-TOF Compound Screening S %10+ |Biphenyl: +El Scan (8.037-8.044, 8088-8.118 min, 13 Scans) MSD_mix_gstds_DG_spl200_03.D Subtract

22 1540763
Chromatogram A 2l [C12 H10}
'+ Spectrum 18]
+ General 16
= 144
T Reports
£ E 124
* Find Compounds 1
Find Compounds by Formula A 0.8

=9 ot 115053
= Tdentify Compounds o] C6 Ha+ s
Search Unit Mass Library Al 02 L 207.0311 014 3210801
Generate Formulas i Dfﬂ_ll-_m;_“ oo sl d o ol

€ 80 100 120 140 160 180 200 250 240 250 280 300 30 340 30 30 400 430 440 460 480 500 520 SA0 5RO 5RO

Combine Identification Resulls Counts ve. Mass-to-Charge (miz)
e — ~ | ¥ Spectral Difference Results: + Scan (80378042 min) Sub 1] MS Spectrum Results

Figura 44

4 Cierre el archivo de datos.

5 Vuelva a abrir el archivo de
no cargue los resultados.

70

Haga clic en File > Open Data File.
Haga clic en Close.

a
b

Haga clic en File > Open. Se abrirael -«
cuadro de dialogo “Open Data File".
Seleccione un archivo de datos. En

este ejemlo, seleccione el archivo de
datos

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Marque la casilla de verificacion Load
result data.

Haga clic en el boton Open.

datosy

Resultados de Library Search and Generate Formulas para el primer espectro de picos

Si no carga resultados, se abrira por
defecto un TIC al abrir un archivo de
datos. Si marca las acciones Run de
‘File Open’ en la casilla de
verificacion del método
seleccionado, se ejecutaran las
acciones File Open. Consulte la
ayuda en linea para obtener mas
informacion.

Software MassHunter Workstation de Agilent - Guia de familiarizacion Qualitative Analysis para LC/MS



Tarea 17. Guardar resultados

Buscar y encontrar

2

Paso

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

iz dagsia-MERE Y o PR [BE [Almlulm])s] & R G @ G5 & | & [F NavigstorView |HJ Compound Detils View

Instrucciones detalladas Comentarios

=8 H =)

i %A Data Navigaior

x ”EAChrmuilogmM

Sor by Data File

User Chromatograms

ivin (NG

tra

0 o

H. Y

sl aBlei g [a]alo o 1) i[E]A 8[| % % s M =)

x107

114’

14
0.9
038

+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D

55 [ 65 7 75 g 85 3 95 10 105 il
Counts vs. Acquisition Time (min)

15

A Chromatogram Results [ 1} Spectrum Identification Resuls |

i £} Method Explorer- GC_QTOF.m

x

i 111 MS Spectrum Results

Pae

e g [aaloc o xm]H]eEmP% % =l

6C/Q-TOF Compound Screening

Chromatogram

| Search Unit Mass Library

Generate Formulas
Combine |dentification Results

[+ G und Steps

4]

4 Spectral Difference Results ]| MS Spectrum Results

Figuradb Resultados de Library Search and Generate Formulas para el primer espectro de picos

6 Cierre el archivo de datos.

a Haga clic en File > Open Data File.
b Hagaclic en Close.
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Software MassHunter Workstation de Agilent Qualitative Analysis
Guia de familiarizacion

3
Utilizar flujos de trabajo, exportacion e
impresion

Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el
flujo de trabajo general 74

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound Screening 79

Tarea 20. Exportar un archivo CEF 83
Tarea 21. Imprimir un informe de analisis 85
Tarea 22. Imprimir un informe compuesto 88

En estas tareas, aprendera a configurar y ejecutar un método de analisis
cualitativo. Después, podra ejecutar las acciones de este método automatizado
al abrir un archivo de datos.

En estos ejemplos se utilizan dos flujos de datos distintos. Consulte “Flujos de
trabajo” en la pagina 100 para obtener mas informacion.

El flujo de datos General admite datos GC/QQQ, GC/Q-TOF y LC/MS. El flujo
de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening admite datos GC/Q-TOF.

Cada ejercicio se presenta en una tabla con tres columnas:

¢ Pasos: utilice estas instrucciones generales para avanzar a su ritmo en la
exploracién del programa.

¢ Instrucciones detalladas: recurra a ellas si necesita ayuda o prefiere usar
un proceso de aprendizaje paso a paso.

Comentarios: 1éalos para aprender consejos e informacién adicional sobre

cada paso de un ejercicio.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo
usando el flujo de trabajo general

Cuando comienza a usar el programa Qualitative Analysis, se carga el método
default.m. Puede realizar cambios en el método abierto y guardarlo, o bien
abrir un nuevo método, realizar cambios y guardar dicho método. No es
posible sobreescribir el método default.m.

También puede realizar una configuracion para ejecutar acciones concretas en
el método al abrir un archivo de datos. Al abrir un archivo de datos, también
puede cargar el método que se empled para crear los resultados que se
almacenan con el archivo de datos. El método se guarda automaticamente al
guardar los resultados con el archivo de datos. El flujo de trabajo General
puede utilizarse con archivos de datos GC/MS o LC/MS.

Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el flujo de trabajo general

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Abra el TIC del archivo de datos
Pest - STD 200 MRM.d.

2 Configurar la interfaz del usuario
para utilizarla con datos GC/QQQ

3 Configure el método para extraer
un cromatograma TIC.
Defina un cromatograma TIC
para datos MS.

Si el programa no se abre, haga doble ~ *
clic en el icono MassHunter

Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.

Haga clic en el archivo de datos Pest -
STD 200 MRM.d de la carpeta de

archivo de datos de ejemplo GC.
Desmarque la casilla de verificacion

Load result data y haga clic en Open.

Siga las instrucciones indicadas en .
“Tarea 2. Configurar la interfaz de

usuario para datos GC/MS” en la

pagina 13.

Desde la ventana Method Explorer,
seleccione Chromatogram > Define
Chromatograms.

Elimine el cromatograma BPC.
Seleccione TIC como Type.
Asegurese de que el nivel MS es
MS/MS.

Haga clic en Add.

Puede utilizar General Workflow o
el flujo de trabajo GC/Q-TOF
Compound Screening al trabajar
con datos GC/MS.

En este ejemplo, seleccione el flujo
de trabajo General.
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Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el flujo de trabajo general

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

4 Edite el método para integrar los a
datos.
Limite la integracion a los cuatro

Desde la ventana Method Explorer,
seleccione Chromatogram >
Integrate (MS/MS).

picos mas altos. b Haga clic en la pestafia Peak Filters.
En la seccion Maximum number of
peaks section, marque la casilla de
verificacion Limit (by height) to the
largest.
d Escriba 4.

! (£ Method Explorer: Defaultm X ||} [Z7 Method Editor: Integrate (MSMS) X

~I Chromatogram “ |l ® Integrate Chromatogram ~| {4 | ¥ - 0 | MethodItems~ | (=

Integrate (MS) Inteqrator | Suitabilty | & Peak Fiters | Resuits

[Inteorate (MS/MS) N Fiteron

Integrate (GC) Peak height @ Peak area

Smooth

Exclude Mass(es) £ = 0 counts

Calculate Signal-to-Noise = 5000 % of largest peak

Define Chromatograms A

Extraction Data Format Refie

Absolute area - 10000|  counts
—Seecinim ] Relative arca - 1000 % of largest peak
+ General
Maximum number of peaks

| Reports ) Limit (by height) to the largest A 1A

+ Find Compounds

% Find Compounds by Formula

Figura 46

5 Prueba la integracion para .
asegurarse de que solo aparecen 4
picos integrados.

6 Guarde el método en a
iii_GCexercisel, donde “iii" son
sus iniciales. b
7 Cambie el fondo del espectro de a

pico para utilizar el espectro al
inicio del pico.

Pestafia Chromatogram > Integrate (MS/MS) > Peak Filters

Haga clic en el icono Integrate
Chromatogram, (I} , para integrar el
archivo de datos.

Desde el menu superior, haga clic en
Method > Save As.

Escriba iii_GCexercisel.

Haga clic en el boton Save.

Desde la ventana Method Explorer,
seleccione Spectrum > Extract
(MS/MS).

Haga clic en Peak Spectrum
Extraction (MS/MS).

Para el fondo del espectro de pico,
seleccione Spectrum at peak start.

+ Siactualiza un valor en la pestaia
Peak Filters de la seccion
Chromatogram > Integrate (MS),
también se actualizaran los valores
de las demas secciones de Method
Explorer. Apareceran triangulos
azules para mostrar estas otras
secciones.

Puede hacer clic en el icono
Save Method para guardar el
método actual.

* Notese que al guardar el método
todos los triangulos azules que
incidan cambios de valor en el
método abierto desaparecen.

+ Sirealiza cualquier cambio
adicional después de guardar el
método, se afiadiran los triangulos
azules.
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Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el flujo de trabajo general

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios

: £} Method Explorer: pi, GCexercisel.m x ” Method Editor- Exiract (MSMS) x

+ Chromatogram #|li (¥) Extract Peak Spectrum ~| {3} | ) - 4 | Methodltems ~ | Bl.;. |

= A Peak Spectnum Bdraction (MS/MS) | Peak Location | Peak Fiters | Charge State . .

Spectrum g

e m—— A Puede hacer clic en el icono
°) At apex of pesk

B (55 a Save Method para guardar el

- © Average scans > 10 % of peak height

Extraction Data Format I3
TOF specm método actual.

macncr Exclude if above 100 %ofssuraion

+ Reports.

Find Compounds A

+ Find Compounds by Formula

= Identify Compounds

Search Unit Mass Library
Generste Formulas

Combine |dentification Results

+ Compound Automation Steps

@ In the miz ranges used in the chromatogram

%) Anywhere

7 Inthese miz ranges

Never return an empty spectrum

Peak spectrum background

MSMS [ Spectrum at peak stat -la

Time range:

Figura47 Pestaia The Spectrum > Extract (MS/MS) > Peak Spectrum Extraction (MS/MS)

8 Pruebe la extraccion del espectro  + Haga clic en el icono Extract Peak
MS para asegurarse de restar el Spectrum, (I}, para ejecutar la accion

espectro de fondo.

9 Guarde el método.

10 Configure el método para

del pico seleccionado en el archivo de
datos.

+ Guarde el método siguiendo uno de

estos tres métodos:
Haga clic en el icono Save li
Method de Method Editor
Haga clic con el boton
derecho en Method Editor, y pulse
Save Method.
Desde el menu superior, haga clic en
Method > Save.

a Desde la ventana Method Explorer,

automatizar las acciones cuyos seleccione General > File Open
parametros acaba de modificar al Actions.

abrir un archivo de datos.
Liste las acciones que se

b Seleccione Integrate and Extract
Peak Spectra desde la lista Available

realizaran al abrir este u otro actions.

archivo de datos.

Sugerencia: mire General en Method

Explorer.

¢ Haga clic en el boton Add, [_~_J.
mara mover la accion seleccionada a
la lista Actions to be run.
También puede hacer doble clic en la

accion seleccionada para desplazarlaa

la otra lista.

+ Se mostrara el icono Save Method
en Figura 47 en la pagina 76
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Utilizar flujos de trabajo, exportacién e impresion 3

Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el flujo de trabajo general

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
11 Pruebe las acciones de File Open.  + Haga clic en el icono Run File Open + Los cromatogramas y espectros no
Actions Now, (I}, para ejecutar las se sobreescriben. Se afiaden
acciones del archivo de datos. nuevos cromatogramas y espectros.
| Method Explorer- pih_ GCexercisel.m x ” 57 Method Editor: Assign Actions to Run Opening a Dotz File x
7| Chromatogram : (») Run File Open Actions Now ~| ¢ | ¥ » (4 | Methodltems - 13§ - . g
- = PE— 3 Dos acciones distintas forman
p—— Eomfknn - parte de la lista Actions to be run.
. R e — La primera accion consiste en
racion Data Forms oot Chromatogams

el e s R extraer los cromatogramas

- Find Compounds by Targeted MS/MS .. . .
File Open Actiors Al| | Compocs b Mo Feaire definidos. Seguidamente, dicho
T Reports Find Compounds by MRM - .
o — ! cromatograma se integra y se
* Find Compounds by Formla AT extraen los picos.

[Edract Defined Chromatograms I
+| Identify Compounds Integrate and Bxiract Peak Specira
+ Compound Automation Steps
+ Worklist Automation -
* Export ==
xJ

Figura48 Seccion General > File Open Actions en Method Editor

12 Guarde el método. » Hagaclic en el icono Save Method de
la ventana Method Editor,

13 Configure el método para a Desde la ventana Method Explorer,
automatizar las acciones al seleccione Worklist Automation >
ejecutar el método durante una Worklist Actions.
lista de trabajo. b Elimine Generate Analysis Report de

Liste las acciones que se la lista Actions to be run.

realizaran al abrir este u otro
archivo de datos.

Sugerencia: Mire Worklist Automation
en la ventana Method Explorer

14 Pruebe Worklist Actions. » Hagaclic en el icono Run Worklist * Los cromatogramas y espectros no
Actions Now, (I}, para ejecutar las se sobreescriben. Se afiaden
acciones del archivo de datos. nuevos cromatogramas y espectros.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 18. Configurar y ejecutar un método de analisis cualitativo usando el flujo de trabajo general

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
@A Method Explorer: PFHexerciselm x H 57 Method Editor: Assign Actions o Run from Worklist x
+[l ® Run Worklist Actions Now ~| {3} | ) ~ 0 | MethodItems~ | (= g P -
sscoo | En un método se incluyen dos
Extract (M Available actions - - - -

e (BiciFedespoe —————————— pu listas distintas de acciones. La
Extract (MSMS) Extract Defined Chromatograms 5 R . . R
Extract (UY) pregte Cromogars e 3 primera lista de acciones (File
Deconvolute: Resolved Isotope émmﬂh U’\crgmamglgr%se " 0 A - d -
S o L pen Actions) puede ejecutarse

Find Compounds by Auto MS/MS . -
# General Find Compa.ns oy Trgeted WS/ al abrir un archivo de datos. La
En: %mnoungs g Qllo\ec:.llar Feature d I d
7| Reports. ind Compounds by Formula < - -
£ segunda ista de acciones
Find Compounds = . . .
S ————— sctons tobe un (Worklist Actions) se ejecuta al
Extract Defined Chromatograms A - y
i entify Compounis ejecutar el método.
'+ compound Automation Steps
= Worklist Automation E]
Reporting Options -
[ Worklist Actions a4l x
Selected Ranges N

Figura49 Seccion Worklist Automation > Worklist Actions en Method Editor

15 Guarde el método y cierre el a Haga clic en el icono Save Method de
archivo de datos sin guardar los Method Editor,
resultados. b Hagaclic en File > Close Data File, y

haga clic en No cuando se le pida
guardar los resultados.
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Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion 3

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound Screening

En esta tarea se configura un método de analisis cualitativo que contiene una
lista de acciones de andlisis que se ejecutaran en un orden concreto. Entre
otros, se incluye la extraccion e integracién de cromatogramas, extraccion de
espectros, biisqueda de espectros de pico en una biblioteca, generacion de
formulas para espectros e impresiéon de un informe de analisis.

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Abra TIC desde el archivo de datos
MSD_mix_4stds DG_spl200 03.d

2 Configurar la interfaz del usuario
para utilizarla con datos GC/QQQ

3 Asegurese de extraer un TIC.

Si el programa no se abre, haga doble
clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.
Haga clic en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d en
la carpeta de archivos de datos de
ejemplo GC.

Desmarque la casilla de verificacion
Load result data y haga clic en Open.

Siga las instrucciones indicadas en
“Tarea 2. Configurar la interfaz de
usuario para datos GC/MS"” en la
pagina 13.

+ Para este ejemplo, cargue el flujo de
trabajo GC/Q-TOF Compound
Screening.

Desde la ventana Method Explorer, .
seleccione Chromatogram.

Haga clic en la seccion Define
Chromatograms.

En la ventana Method Editor,

compruebe que el cromatograma de la
seccion Defined chromatograms es

un TIC. En caso contrario, seleccione

TIC como Type. Haga clic en el boton
Change.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

4 Revise los parametros
correspondientes al algoritmo Find
by Chromatogram Deconvolution.

5 Revise los parametros
correspondientes al algoritmo
Identify by Library Search.

6 Guarde el método en
iii_GCexercise2, donde “jii" son
sus iniciales.

Haga clic en la seccion GC/Q-TOF
Compound Screening > Find by
Chromatogram Deconvolution en |a
ventana Method Explorer.

Haga clic en la pestafia Mass Filters.
Ajuste el valor Absolute height a
13000.

Haga clic en la pestaiia Results.
Haga clic en el boton Highlight all
compounds.

Revise los resultados en cada pestafia.

Haga clic en la seccion GC/Q-TOF
Compound Screening > Ildentify by
library search en la ventana Method
Explorer.

Haga clic en el boton Add Library.
Seleccione una libreria y haga clic en
Open.

(opcional) Haga clic en el boton
Remove Library para eliminar una
biblioteca si no desea utilizarla.
Revise los parametros de cada
pestafia.

Desde el menu superior, haga clic en
Method > Save As.

Escriba iii_GCexercise2.

Haga clic en el boton Save.

+ Mire las secciones del flujo de
trabajo GC/Q-TOF Compound
Screening.

+ Tenga en cuenta las seis secciones
de este flujo de trabajo. Todas estas
secciones son duplicados de
secciones que ya forman parte del
explorador de métodos.

+ Tenga en cuenta que aparecen
tridngulos azules en otras
secciones de Method Explorer.
Indican que los mismos valores del
parametro también se han
cambiado en otros lugares.

+ Seinstala la biblioteca demo.l
library o NISTO8.I (u otra version de
la biblioteca NIST) en la carpeta
\MassHunter\Library.
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Utilizar flujos de trabajo, exportacién e impresion

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

7 Configure el método para
automatizar las acciones al abrir un
archivo de datos.

Liste las acciones que se
realizaran al abrir este u otro
archivo de datos.

Sugerencia: Mire General en la
ventana Method Explorer

8 Pruebe las acciones de File Open.

Desde la ventana Method Explorer,
seleccione General > File Open
Actions.

Elimine Generate Analysis Report de

la lista Actions to be run.

Elimine Integrate and Extract Peak
Spectra.

Elimine cualquier otra accion de la
lista.

Afada Extract Defined
Chromatograms.

Ariada Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution.
Anada Search Spectral Library for
Compound.

Haga clic en el icono Run File Open
Actions Now, (), para ejecutar las
acciones del archivo de datos.

+ Los cromatogramas y espectros no
se sobreescriben. Se afaden
nuevos cromatogramas y espectros.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 19. Configure y ejecute un método mediante el flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GCexercise2.m =]
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
iz e gla-MEEY- | LB [BE][ALRL]# 4 b T (S|SB ¥ & | & [I5 Navgstor vien | B Compound Detais View
4 Data Navigator % ||} & Compound List x
Sor by Data Fie | R Show Columns | 48] 58 56111 @ & I[==] & @
' [¢] MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D - - i - : : -
B jser Chromatograms ShowHide + Cpd” ¥+ File T+ 1D Source T+ Name W+ Formula ¥+ Saturated ¥+ RTT+H miz T+ Mas:
C-\Builds\Data\GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_D3.0
@A +BRFC Scan Suilds\Data\GCIMSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D C12H26
[/, + TCC Scan uil ds\Data\GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0
Suilds\Data\GCIMSD_mix_dstds_DG_spl200_02.0
a4\ GCIMSD_mix_dsids_DG_spl200_03.0
[
i /A Chromatogram Results x
(2o 2B M GIEAID e 2 []A S LB % % B M =zl
X108 |Cpd 1:5.118: +El ECC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D W
: !
%106 |Cpd 2: Dodecane: +El ECC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_ 03D ‘;‘
I i I
0.
55 [ 65 7 75 [ £5 [ 95 10 105 1 115
Couns vs. Acguisition Time (min) -
: £} Method Explorer: GCexercise2m % ||iEF Assign Acti Run OpeningaData File X || 1|1 MS Spectrum Resulis x
GC/Q-TOF Compound Screening & |l ® RunFite Open Actions New «/ ¢4 | 9~ & - (3 (2o tlQBw ¢ [Ealoc 2w nlE% i
Chromatogram Available actions *|| x108 |Cpd 2: Dodecane: +El Compound Spectrum (5.558-5 619 min) MSD_mix_4stds_DG_spl20_ | *
 Spectrum 14 [%f’;ﬁ
0754 B
= ’ oo 85,1105
File Open Actions Al 025 | 121243
= ol Ll [l =
ile Save Options
x105 |Cpd 3: Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200.
Reports
— Find Compounds by MRM b 34
2]
Find Compounds by Formula A 76.0315
Actions to be run 1 sroom IS5 F 1g§ aass [gsun:;]s
* Identify Compounds b Prleied Clissicbiivims o210, ) ICH B J
- Find Compounds by Chromatographic Deconvalution - 50 60 70 80 S0 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220
e e iEbe o a7 i ] v Counts vs. Mass-to-Charge (miz) 2

Figura 50

9 Guarde el método en
iii_GCexercise2, donde "iii" son
sus iniciales.

a Desde el men(, haga clic en Method >
Save As.
Escriba iii_GCexercise2.

Haga clic en Save.

10 Cierre el archivo de datos sin
guardar los resultados.

Haga clic en File > Open Data File.
Haga clic en No cuando se le pregunte
si desea guardar los resultados.

Resultados de las acciones de ejecutar una lista de trabajos en los datos GC/Q-TOF

+ Si este método se ejecuta usando
una lista de trabajo de Data
Acquisition, Worklist Actions de
esta pestafa se ejecutaran en el
orden determinado.
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Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion 3
Tarea 20. Exportar un archivo CEF
Puede exportar un archivo CEF que contenga informacién sobre compuestos.
Este archivo CEF puede importarse a otros programas como MassHunter
Quantitative Analysis y Mass Profiler Professional. También puede importar
compuestos que haya sido importados a un archivo CEF.
Tarea 20. Exportar un archivo CEF
Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
1 Abra el archivo de datos a Siel programa no se abre, haga doble  + Siha terminado “Tarea 19.
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d clic en el icono MassHunter Configure y ejecute un método
y ejecute File Open actions for the Qualitative Analysis. También puede mediante el flujo de trabajo
method jii_GCexercise2.m que fue hacer clic en File > Open Data File. GC/Q-TOF Compound
creado en “Tarea 19. Configure y b Hagaclic en el archivo de datos Screening” en la pagina 79, el
ejecute un método mediante el MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d en método actual sera
flujo de trabajo GC/Q-TOF la carpeta de archivos de datos de iii_GCexercise2.m. Este método se
Compound Screening” en la ejemplo GC. configura para ejecutar el algoritmo
pagina 79. ¢ Margque la casilla de verificacion Load Find Compounds by Chromatogram
result data. Deconvolution y ejecutar después
d Marque la casilla de verificacion Run un algoritmo Search Library en cada
‘File Open’ actions from selected compuesto.
method.
e Hagaclic en el boton Use current
method y haga clic en Open.
2 Exportar un archivo CEF. a Para exportar el archivo de manera + Se utilizara un archivo CEF para
interactiva, haga clic en File > exportar compuestos.
Export > as CEF.
b Haga clic en el boton All results.
¢ Seleccione la ubicacion del archivo de
exportacion.
d Haga clic en OK.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 20. Exportar un archivo CEF (continuacion)

Pasos

Instrucciones detalladas Comentarios

Export CEF Options ==
List of opened datz files:
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 Export contertts
Only highlighted results
@ All results
Export destination
One exportfile per data file:
@ At the location of the data file
(@) At specified directory
C:\MassHunter\Data
¥ export file already exists

() Overwrite existing export file

@ Auto-generate new export file name

==

Figurab1l Cuadro de dialogo Export CEF Options
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Utilizar flujos de trabajo, exportacién e impresion

Tarea 21. Imprimir un informe de analisis

3

Cuando desee imprimir un informe de analisis después de realizar cualquier
de las tareas de este ejercicio o del siguiente, siga estas instrucciones.

Los informes de analisis pueden contener los resultados de extraer e integrar
cromatogramas, extraer espectros, encontrar compuestos, buscar en bases de
datos espectros de pico o generar féormulas a partir de espectros de pico.

Tarea 21. Imprimir un informe de analisis

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Sielarchivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
no esta cargado, abralo y ejecute
File Open actions for the method
iii_GCexercise2.m que fue creado
en “Tarea 19. Configure y ejecute
un método mediante el flujo de
trabajo GC/Q-TOF Compound
Screening” en la pagina 79.

2 Cambie las selecciones del informe

de analisis en el método:
Marque las casillas de
verificacion de los
cromatogramas, espectros o
tablas que desea imprimir.
Desmarque las casillas de
verificacién de los
cromatogramas, espectros o
tablas que no desea imprimir.

a Siel programa no se abre, haga doble
clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.

b Haga clic en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d en
la carpeta de archivos de datos de
ejemplo GC.

¢ Marque la casilla de verificacion Load
result data.

d Marque la casilla de verificacion Run
‘File Open’ actions from selected
method.

e Haga clic en el boton Use current
method y haga clic en Open.

a Enlaventana Method Explorer, haga
clic en Reports > Analysis Report.

b Marque las casillas de verificacion
correspondientes a cualquier
seleccion adicional que desee
imprimir.

¢ Desmarque todos los cromatogramas
y espectros que no desea imprimir.

Si ha terminado “Tarea 19.
Configure y ejecute un método
mediante el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound

Screening” en la pagina 79, el
método actual sera
iii_GCexercise2.m. Este método se
configura para ejecutar el algoritmo
Find Compounds by Chromatogram
Deconvolution y ejecutar después
un algoritmo Search Library en cada
compuesto.

El informe Analysis solo contiene la
informacién que marca en esta
seccion.

Si algln resultado no esta
disponible, dicho resultado no se
imprimira, aunque se encuentre
marcado en esta seccion. Por
ejemplo, si no ha integrado el
cromatograma la tabla de pico no se
incluira.
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 21. Imprimir un informe de analisis (continuacion)

Pasos

Instrucciones detalladas

Comentarios

{ 5 Method Explorer: pih_GCexercise2 m

x ” 57 Method Editor- Analysis Report

Generate Formulas
Compound Report

7 Chromatogram

* Spectrum

~ General

File Open Actions

~ Reports

Analysis Report

Compound Report
Commen Reporting Options

+ Find Compounds

+ Find Compounds by Formula

+ Identify Compounds

+ Compound Automation Steps

: (») Print Analysis Report ~| (3 | ) - 4 -| Methodltems - | (= (34

Figura 52

3 Imprima el informe.

User chromatograms
[] Show user chromatograms
7] With peak tables

Wiith signal to noise results

User specira
7] Show user specira
7] With peak tables
] With library spectrum
7] Wiith difference spectrum

Compounds
7] Show compound chrematograms
] With peak tables
[] Show compound spectra
7] With peak tables

a Puede imprimir interactivamente el

informe de multiples formas:

Por defecto, la ventana Method Editor
queda flotante. Es visible como
ventana separada del resto del
programa Qualitative Analysis. Para
anclar la ventana haga clic con el
boton derecho en el titulo de la
ventana y pulse Floating. También
puede hacer doble clic en la barra de
titulo para anclar la ventana.

Seccion Analysis Report de las ventanas Method Explorer y Method Editor

* Elicono Run {E} ~ de la barra de
herramientas Method Editor en

Desde el menu principal, haga clic
en File > Print > Analysis Report.
Desde la barra de herramientas
principal, haga clic en el icono
Printer.
Haga clic en el icono Print Analysis
Report, {1!) ,en la barra de
herramientas Method Editor
después de seleccionar la seccion
Analysis Report.
Haga clic con el boton derecho de la
seccion Analysis Report en Method
Editor, y haga clic en Print Analysis
Report.
Desde el ment de acceso directo del
archivo de datos en Data Navigator,
haga clic en Analysis Report.
Haga clic en Report contents.
Marque la casilla de verificacion Print
report y seleccione una impresora.
Marque la casilla de verificacion Print
preview.
Haga clic en el boton OK.

ocasiones le permite elegir una
accion a partir de un conjunto de
acciones posibles. Por ejemplo, si
cambia a la seccion Reports >
Common Reporting Options de la
ventana Method Editor, dispondra
de cuatro acciones distintas al
pulsar en el icono Run. Si pulsa la
flecha, se muestra una lista de
posibles acciones y puede elegir
qué accion realizar. Si elije una
accion distinta de la lista, la accion
por defecto cambia. Si simplemente
hace clic en el boton Run, se lleva a
cabo la accion actual por defecto.
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Utilizar flujos de trabajo, exportacién e impresion

Tarea 21. Imprimir un informe de analisis (continuacion)

3

Pasos Instrucciones detalladas Comentarios
"Brint Analysis Report =
List of opened data files:
15D i 3sics DG =200 030 SNV
@ All results A [F] Separate report per data file

(@) Only highlighted results

Piint report
Print report
Printer name: | <Default> -
Frint preview A

Save report
] Save report as Excel file [£] Save report as PDF file

C:\MassHurter'reports

Core

Figurab3 Cuadro de dialogo Print Analysis Report

f Revise el informe.
g Haga clic en el icono Close Print
Preview de la barra de herramientas.

& = ¥ AnalysisReponl - Micresoft Bxcel BIRIGEli—l = @ @
e | — o @
g B Nest Page
{ 8
om Faind

Crose Print
Show MIGRS  Preview

Freveew: Fage 1 of 4 Zeomin 1

Figurab4 \Ventana Print Preview con Analysis Report
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 22. Imprimir un informe compuesto

Cuando desee imprimir un informe compuesto, siga estas instrucciones.

Tarea 22. Imprimir un informe compuesto

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

1 Siel archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
no esta cargado, abralo y ejecute
File Open actions for the method
iii_GCexercise2.m que fue creado
en “Tarea 19. Configure y ejecute
un método mediante el flujo de
trabajo GC/Q-TOF Compound
Screening” en la pagina 79.

2 Cambie algunas de las selecciones
del método de informes
compuestos:

Desactive la opcion de visionado
de espectros MS aumentados en
picos especiales.

Desactive las opciones MS/MS
en el informe.
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a Siel programa no se abre, haga doble
clic en el icono MassHunter
Qualitative Analysis. También puede
hacer clic en File > Open Data File.

b Hagaclic en el archivo de datos
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d en
la carpeta de archivos de datos de
ejemplo GC.

¢ Marque la casilla de verificacion Load
result data.

d Marque la casilla de verificacion Run
‘File Open’ actions from selected
method.

e Haga clic en el boton Use current
method y haga clic en Open.

a Enlaventana Method Explorer, haga
clic en Reports > Compound Report.

b Marque la casilla de verificacion Show
MS spectrum.

¢ Marque la casilla de verificacion Show
MS/MS spectrum.

d Marque la casilla de verificacion Show
MS/MS peak table.

Si ha terminado “Tarea 19.
Configure y ejecute un método
mediante el flujo de trabajo
GC/Q-TOF Compound

Screening” en la pagina 79, el
método actual sera
iii_GCexercise2.m. Este método se
configura para ejecutar el algoritmo
Find Compounds by Chromatogram
Deconvolution y ejecutar después
un algoritmo Search Library en cada
compuesto.

Estas casillas de verificacion le
permiten especificar la informacion
que desea incluir en un informe si
dicha informacion esta disponible.
Sila informacion no esta disponible,
se omitira automaticamente esta
seccion. Por ejemplo, los resultados
MS/MS nunca se incluyen cuando
el archivo de datos solo contiene
datos MS.



Tarea 22. Imprimir un informe compuesto

Utilizar flujos de trabajo, exportacién e impresion 3

Paso

Instrucciones detalladas

Comentarios

i [Z} Method Explorer: GCexercise2m

x H 5 Method Editor: Compound Report

GC/Q-TOF Compound Screening

& |[i & Print Compound Report = (3} | ) ~ ¢ - [

' Chromatogram Compounds
= - Show compound table
Sort by: Retention time: =
General A =
Sort order: Increasing -
S [7] Exclude details for 2
Analysis Report
o
Compound Report |
7] Show user chromatogram(s)
Common Reporting Options
Show compound chromstogram(s)
| Find Compounds
[£] Overlay compound chromatogram(s)
Find Compounds by Formula A
- Compound spectrum (MS)
e o [F] Show MS specirum 4 Show MS peak table
Compound Automation Steps A

[T] Show predicted isotope match table

+ Worklist Automation

Show MS spectrum (zoomed in on special peaks)

| Export

Zoompadding - 300  + 300 miz

Overlay predicted isctope distribution
Compound spectrum (MS/MS)
[7] Show MS/MS spectrum A [ Show MS/MS peak table
Library search resuits

[7] Show library spectrum 7] Show difference spectrum

Figura 55

3 (opcional) Elegir una plantilla de
informe de compuestos distintos.

Options.

b Seleccione CompoundReport
WithldentificationHits.xIsx como

A

i

Seccion Compound Report en Method Editor

a Enlaventana Method Explorer, haga .
clic en Reports > Common Reporting

La casilla de verificaciéon Overlay
compound chromatograms debe
desmarcarse en datos GC/Q-TOF.

El software incluye varias plantillas
de informes distintas.

* Puede personalizar una plantilla de
informe usando Excel y el
complemento Report Designer.

plantilla de informe Compound.

.4

: (£ Method Explorer: GCexercise2m x H 3 Options
GC/Q-TOF Compound Screening A *||i ®) PrintAnalysisReport = | 3 | 9 - 04 | Method Items =
+| Chromatogram A Templates | Options
Repor template foider
+ Spectrum
— A Hunter\Repert Templates\Gual\B.06.00'en-USLetter 5
cRcs Report templates
Analysis Report Analysis report template
Compound Report A F [AnalysisReport xbx -
Commen Reporting Opticns 4| Compound report template:
| Find Compounds [c ficationtits xix -la
Find Compounds by Formula A Qualitative method report template
QuaikativeMethodReport xibx -
'+ Identify Compounds
Acquisition method report template :
Compound Automation Steps A
[AcqethodRepot rdc -
+ Worklist Automation

Figura 56

Puede utilizar Excel y el
complemento Report Designer
para personalizar cualquiera de
las plantillas que tienen
extension XLTX. No puede
personalizar el informe del
método de adquisicion.

Seccion Common Reporting Options en Method Editor
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3 Utilizar flujos de trabajo, exportacion e impresion

Tarea 22. Imprimir un informe compuesto

Paso Instrucciones detalladas

4 Imprima el informe. a Marque File > Print > Compound

Report o haga clic en la flecha del
icono Print Analysis Report, @ Y
pulse Print Compound Report para
imprimir el informe compuesto.

b Marque la casilla de verificacion Print
preview.

¢ Haga clic en OK. Examine el informe.

d Haga clic en el icono Close Print

Preview.
| = Comp P Hitsl - Mo Sl = [==8 — = 3
File ‘ Print Preview o @
i Y - P
o) [ ) Lj NextPpage -
Print Page Zoom Close Print
Setup [0 show Margins ~ preview

Print Zoom Preview

Preview; Page 1 of 4 | | Zoomin 1003

Figura57 Ventana Print Preview con Compound Report

5 Cierre el archivo de datos sin a Haga clic en File > Open Data File.
guardar los resultados. b Haga clic en No cuando se le pregunte
si desea guardar los resultados.

Comentarios

En el cuadro de dialogo Print
Compound Report, puede
seleccionar una impresora distinta,
seleccionar guardar el informe en
un archivo PDF o Excel, seleccionar
si desea imprimir todos los
resultados o solo aquellos que
estan resaltados, y si desea o no
combinar distintos archivos de
datos en el informe.

Consulte la Ayuda en linea o el DVD
Report Designer Training para
obtener informacion adicional.
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Trabajo con ventanas

Al abrir el programa Qualitative Analysis por primera vez, aparecen cuatro
ventanas en el diseiio por defecto: Data Navigator, Method Explorer,
Chromatogram Results y MS Spectrum Results. Puede alternar entre Navigator
View y Compound Details View.

Puede lanzar otras diecisiete ventanas en Navigator View mediante el menua
View:

¢ Method Editor: le permite editar parametros de método separados por
distintas etiquetas

¢ Spectrum Preview: le permite escanear rapidamente los espectros de un
archivo de datos

¢ MS Spectrum Results: muestra los espectros MS y MS/MS

¢ Difference Results: muestra los distintos resultados al efectuar una
bisqueda en bibliotecas

* Deconvolution Results: muestra los espectros desconvolucionados

¢ Deconvolution Mirror Plot: muestra dos espectros desconvolucionados en
una imagen duplicada

e UV Spectrum Results: muestra los espectros UV, solo disponible para datos
LC/MS

¢ Integration Peak List: muestra los resultados de integraciéon en una tabla

e MS Spectrum Peak List 1: muestra la tabla de picos del primer espectro
seleccionado

¢ MS Spectrum Peak List 2: muestra la tabla de picos del segundo espectro
seleccionado

e MS Actuals: muestra informacion de adquisicion del espectro resaltado

¢ Compound List: muestra los compuestos que se han encontrado usando uno
de los algoritmos de Find Compounds

¢ Compound Identification Results: muestra la informacién de identificacion
del compuesto seleccionado

¢ Spectrum Identification Results: muestra la informacién de identificacién
del espectro seleccionado

¢ MS/MS Formula Details: muestra una tabla que contiene férmulas posibles
calculadas para los fragmentos visualizados en un espectro MS/MS
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¢ Structure Viewer: muestra la estructura asociada con el compuesto o el
espectro actuales

¢ Sample Information: muestra informacion sobre el archivo de datos
resaltado

¢ Sequence Editor: permite editar una secuencia de métodos
También puede visualizar tres ventanas de herramientas que se mostraran al
empezar a usar la herramienta asociada:

¢ Formula Calculator

e Mass Calculator

¢ Recalibrate

Window Icons en la barra de herramientas principal

En la barra de herramientas principal, puede abrir y cerrar las ventanas usando
estos iconos. Existen iconos adicionales si se instala el software MassHunter
BioConfirm. Los comandos del ment View también pueden emplearse para abrir
estas ventanas.
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Data Navigator

B |
i | |T§ @ Method Editor

Method Explorer

| | UV Spectrum
Chromatogram Results Results
iy
A |4 o
Spectrum MS Spectrum Difference  Deconvolution  Deconvolution
Preview Results Results Results Mirror Plot
Integration Peak List | | MS Actuals
MS Spectrum MS Spectrum
Peak List 1 Peak List 2
: | Sequence
Compound List Editor
GL
Compound Spectrum MS/MS !
Identification Identification Formula Structure Sample
Results Results Details Viewer Information
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Procesar los datos de resultado en Data Navigator

Ventanas y herramientas de Data Navigator

Data Navigator organiza todos los resultados de extraccién y seleccion de
espectros por archivo de datos o tipo de datos.

i %A Data Navigator

Sort by Data File

- [¥] sulfas_PosMS.d

=[] User Chromatograms
[#]fw +TIC Scan

=[] User Spectra
]l + Sean (0.208-0.273 min
] + Sean (0.502-0.522 min
] + Secan (0.75-0.838 min
] + Sean (1.208-1.273 min

Sub
Sub
Sub
Sub

[E] Matched Sequences
B [#] sulfas_PosTargetedMSMS.d
=[] User Chromatograms
[@1fn +
T 5

(#; Icono Linked Navigation

{ %A Data Navigator

Sort by Type

i Open Data Files
Pest- 200 - Scan.D
Pest - STD 200 MRM.D
Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.D
! [7] User Chromatograms
[EARY - TIC Scan - Pest - 200 ScanD |
[Z1/ + TIC MRM (> ) - Pest - STD 200 MRM.D
[#1/ +TIC MRM (> %) - Pest Strawb-01 SFIKED 1 ppb- 1

1y + Sean (8,300 mir) - Pest - 200 - Scan.D

NP - Scan (16.906 min) - Pest - 200 - Scan.D

1l + Sean (20,895 min) - Pest - 200 - Scan.D

Al activarse (por defecto), si se resalta un
cromatograma en Data Navigator también se
resalta el espectro correspondiente. Los graficos
del cromatograma y espectro correspondientes
también se resaltan. Linked Navigation solo
funciona si ha empleado el elemento del menu
Extract Peak Spectra desde el Menu
Chromatograms, o si ha ejecutado alguno de los
algoritmos de Compounds.

Herramientas de marcas de
verificacion
Marca unica de verificacion: marca las casillas
de verificacion de todos los datos resaltados.

Marcas de verificacion dobles, una de ellas gris:
marca las casillas de verificacion de los datos
resaltados y desmarca las demas casillas de
verificacion.

Marcas de verificacion dobles: marca todas las
casillas de verificacion.

Los cromatogramas y espectros se visualizan
cuando sus casillas de verificacion estan
marcadas.
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Realizar operaciones en el cromatograma

Puede realizar las siguientes operaciones en todo el cromatograma o en una parte
seleccionada del cromatograma usando los elementos del ment:

Accion

Elemento del menii

Cambia etiquetas de picos en el
cromatograma

Extrae un cromatograma

Extrae cromatogramas definidos
Integra el cromatrograma

Integrar y extraer espectros de picos

Integra y desconvoluciona espectros de
picos

Suaviza el cromatograma
Sustrae cualquier cromatrograma
Calcula la relacion sefial/ ruido

Encuentra compuestos a partir de datos
MS/MS automaticos

Encuentra compuestos a partir de datos
MS/MS objetivo

Encuentra compuestos para datos MS(1)

Encuentra compuestos para datos GC/MS

Encuentra compuestos para datos MRM

Encuentra compuestos por resutados de
integracion

Encuentra compuestos que coinciden con

formulas especificas

Configuration > Chromatogram Display Options

Chromatograms > Extract Chromatograms
Chromatograms > Extract Defined Chromatograms
Chromatograms > Integrate Chromatogram
Chromatograms > Integrate and Extract Peak Spectra

Chromatograms > Integrate and Deconvolute Peak
Spectra

Chromatograms > Smooth Chromatogram
Chromatograms > Subtract Any Chromatogram
Chromatograms > Calculate Signal-to-Noise

Find > Find Compounds by Auto MS/MS

Find > Find Compounds by Targeted MS/MS

Find > Find Compounds by Molecular Feature

Find > Find Compounds by Chromatogram
Deconvolution

Find > Find Compounds by MRM

Find > Find Compounds by Integration

Find > Find Compounds by Formula
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Seleccionar operaciones en rango desde el menii de acceso directo

Cuando se selecciona un rango cromatografico, también se puede extraer un
espectro y extraer un espectro al fondo, ademas de las opeacines mencionadas
anteriormente y otras no mencionadas.

1

Para acceder a estas operaciones, haga clic en la herramienta Range Select
(ﬂ) en la barra de herramientas Chromatogram Results.

Hagé. clic en el punto en el que desea iniciar el rango, arrastre el cursor sobre
un rango y suelte el botén del ratén.

Haga clic con el boton derecho del ratén en el cromatograma y pulse en la
operacion desde el menu de acceso directo.

Guarde los resultados en el archivo o archivos de datos

* Haga clic en el icono Save (.H), o en File > Save Results.

Cuando salga del programa, también se le preguntara si desea guardar los
resultados en el archivo de datos, a menos que haya desactivado esta funciéon
(la funcién se desactiva en el cuadro de didlogo Message Box Options)

Realizar operaciones en un espectro MIS o MS/MS

Puede realizar las siguientes operaciones en un espectro MS o MS/MS, o bien en
una region determinada de un espectro MS o MS/MS usando los elementos de
menu:

Accion Elemento del menii

Ver el m/z, abundancia, estado de cargay  View > MS Spectrum Peak List 1
otros datos sobre los picos de un espectro

Cambia las etiquetas de pico espectral Configuration > MS and MS/MS Spectra Display
Options

Sustrae el espectro de fondo Spectra > Subtract Background Spectrum

Sustrae cualquier espectro Spectra > Subtract Any Spectrum (y, seguidamente,

pulsar en otro espectro)

Une dos espectros Spectra > Add Any Spectrum (y, seguidamente,

pulsar en otro espectro)
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Accion

Elemento del menii

Busca en una base de datos entradas que
coincidan con masas especificas de un
espectro

Genera formulas para las masas en el
rango seleccionado de un espectro

Desconvoluciona mediante el algoritmo
Resolved Isotope

Busca biblioteca

Spectra > Search Database for Spectrum Peaks

Spectra > Generate Formulas from Spectrum Peaks
(cuando se selecciona un rango en el espectro MS)

Spectra > Deconvolute (Resolved Isotope)

Identify > Search Library for Spectra o
Spectra > Search Library for Spectra

Trabaja con datos visuales cromatograficos

Ventana Chromatogram Results

i /A Chromatogram Results

ie e GBI C[&AIDC 2l

&&El%%ﬂ:ﬁ)lm Minutes vl

x108 +ESI TIC Scan Frag=125 0V sulfss_PosMS d

| SN

DAD1 - A'Sig=272,16 Ref=360,100 sulfas_PosMS.d

A

o{u—ﬂﬁ/pf\xf/\

01 02 02 04 05 06 07 08 Q9
Respanse vs. Acquisition Time (min)

i 11 12 13 14 15 16 17 18 13 2
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Herramientas de resultados de cronograma

] Autoescalar eje Xy eje Y
Herramientas de zoom 182V el

en orden Autoscalar eje X

Autoscalar eje Y
Vol & t | El |§| tajﬁ | Alejar zoom

Autoescalar eje Y durante el zoom

Modo eje Y enlazado
Herramientas de seleccion en
orden Range Select: si esta en posicion On, puede arrastrar un
rango de cromatogramas para realizar acciones en ellos.

.!tl. & i Peak Select: cuando se encuentra en posicion On, puede
seleccionar el espectro de un pico integrado en maximo.

Manual Integration: cuando se encuentra On, puede

Siempre es necesario e . . :
realizar integraciones de manera interactiva.

seleccionar una de estas

herramientas. Walk Chromatogram: cuando se encuentra en posicion
On, puede visualizar espectros individuales mientras hace
clic en cada punto, o usar las flechas derecha e izquierda
del teclado.

Annotation: cuando se encuentra On, puede afadir
anotaciones de imagen y texto a los cromatogramas.

Trabajar con datos visuales espectrales

Ventana MS Spectrum Results

i 1l1 MS Spectrum Resulls x
P2 et Q@ CEaloc 2x[ml[e]E o[kl% % E el
x105 | +ESI Scan (0.341 min) Frag=125.0 sulfes_PosMS.d
A 2710320
6
5
4
S 121.0509
563.0379
2
1 2241284 922 0093
P L TP W 330.0706 460.1849 | 8500476

50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750 800 850 900 950 1000
Counts vs. Msss-to-Chargs (miz)
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Herramientas de resultados de espectro MS

] Autoescalar eje Xy eje Y
Herramientas de zoom b A

en orden Autoscalar eje X

Autoscalar eje Y

Pl t | E_l |§| tajﬁ | Alejar zoom

Autoescalar eje Y durante el zoom

Modo eje Y enlazado

Herramientas de

seleccion en orden . .,
Range Select: si esta en posicion On, puede arrastrar un

rango de cromatogramas para realizar acciones en ellos.

ﬂ ]_E _EI]_ Annotation: cuando se encuentra On, puede afiadir

— anotaciones de imagen y texto a los cromatogramas.
Para desmarcar la Calipers: cuando se encuentra en posicion On, puede
seleccion de una afiadir un calibrador Delta Mass al espectro seleccionado.
herramienta, haga clic En la ventana Deconvolution Results, también puede

en otra herramienta o afiadir un calibrador de aminoacidos o un calibrador de
icono. modificaciones. Consulte la ayuda en linea para obtener

mas informacion.

Flujos de trabajo

Los flujos de trabajo le ayudan a personalizar la interfaz de usuario de su
aplicacion. Cada flujo de trabajo carga un método distinto con los parametros
apropiados para dicho flujo de trabajo. Asimismo, cada flujo de trabajo carga
un diseno distinto; estos disefnos incluyen personalizar las columnas que se
muestran en cada tabla. Por tultimo, cuatro de los disenos también incorporan
una seccion especial de edicion de métodos que contiene copias de las
secciones del editor de métodos relevantes para el flujo de trabajo. Agrpar las
funciones que se utilizan conjuntamene en un flujo de trabajo especifico
facilita personalizar el método.

El programa Qualitative Analysis incluye varios flujos de trabajo distintos.
Ellos son:

¢ General
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¢ BioConfirm: estos flujos de trabajo solo estan disponibles si el software
BioConfirm esta instalado y marcado en el cuadro de didlogo User Interface
Configuration. BioConfirm cuenta con varios flujos de trabajo posibles,
dependiendo del tipo de analisis que desea realizar. BioConfirm se emplea
con archivos de datos LC/MS.

¢ Chromatogram Peak Survey

e Formula Confirmation and Sample Purity
e MS Target Compound Screening

¢ GC/Q-TOF Compound Screening

Si trabaja con datos GC/MS, puede seleccionar el flujo de trabajo General o el
flujo de trabajo GC/Q-TOF Compound Screening. Si trabaja con datos LC/MS,
puede seleccionar cualquiera de los flujos de trabajo excepto GC/Q-TOF
Compound Screening.

Método especifico

Cada flujo de trabajo carga un método especifico por defecto con los ajustes
apropiados para dicho flujo de trabajo. Por ejemplo, si cambia a uno de los
flujos de trabajo BioConfirm, el Tipo de datos objetivo del algoritmo Find
Compounds by Molecular Feature se ajusta a Large molecules (proteinas,
oligoelementos). Esta configuracion es apropiada para el flujo de trabajo
BioConfirm pero, por defecto, no lo es para los demas flujos de trabajo.
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Diseiio especifico

Ademas, cada flujo de trabajo carga un disefo especifico. Los disefios
consisten en lo siguiente:

¢ Posicién y tamano de cada ventana

¢ Qué ventanas se etiquetan

¢ Qué ventanas son flotantes

¢ Qué ventana etiquetada es la principal

¢ Qué ventana es visible por defecto

» Visibilidad de la barra de estado

En cada ventana de graficos (ventana Chromatogram Results, ventana

Spectrum Preview, ventana MS Spectrum Results, ventana Deconvolution y
ventana UV Results), se guarda la siguiente informacion:

¢ Superposiciéon o no de los graficos
¢ Activacion del modo Autoescalar eje Y durante el zoom

¢ Activacién del modo Eje Y enlazado

En cada ventana de tabla, se guarda lo siguiente
» Visibilidad de cada columna

* Orden de las columnas

* Anchura de cada columna

¢ Filtros que se han afiadido a la tabla (solo disponible para la tabla
Compound List, la tabla Compound Identification Results y la ventana
Spectrum Identification Results).

Seccion especifica de Method Explorer y Method Editor

Si utiliza Method Editor con el flujo de trabajo General, puede cambiar
practicamente todos los parametros del Método.

Cada uno de los cuatro demas flujos de trabajo cambia las secciones
disponibles en Method Explorer. Cada nueva seccién contiene solo las
pestaias y secciones de Method Editor que son ttiles para dicho flujo de
trabajo. Cambiar un parametro en la seccién de flujo de trabajo también
cambia el parametro de la seccion correspondiente de las secciones Method
Editor generales.
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Dos pestanas no se repiten en las secciones Method Editor generales. La
seccion Chromatogram Peak Survey Workflow > Spectrum Peak
Identification y la pestafia Chromatogram Peak Survey Workflow >
Chromatogram Extraction > Chromatograms solo estan incluidas en el flujo
de trabajo Chromatogram Peak Survey. Estas secciones solo afectan al
algoritmo Chromatogram Peak Survey. Este algoritmo solo se emplea en este
flujo de trabajo y en la accién Chromatogram Peak Survey without Report y

la accion Chromatogram Peak Survey with Analysis Report.

Métodos y diseiio de los flujos de trabajo

Con cada flujo de trabajo se incluyen métodos y disefios adicionales por

defecto.

Flujo de trabajo Meétodo Diseiio Seccion de Method Editor
General default.m Default.xml Ninguno
BioConfirm Intact BioConfirm BioConfirm- BioConfirm Workflow
Protein IntactProtein- IntactProtein-

Default.m MaximumEntropy-

Default.xml

BioConfirm High BioConfirm BioConfirm BioConfirm Workflow
Mass Intact Protein  IntactProtein IntactProtein

HighMass LMFE.xml

Default.m

BioConfirm Small
Oligonucleotides

BioConfirm Large
Oligonucleotides

BioConfirmOligo
nucleotideSmall.m

BioConfirmOligo
nucleotideLarge-

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm Workflow

BioConfirm Workflow

Default.m
BioConfirm Protein  BioConfirmProtein BioConfirm BioConfirm Workflow
Digest Digest-Default.m ProteinDigest.xml
BioConfirm BioConfirmSynthetic ~ BioConfirm BioConfirm Workflow
Synthetic Peptide Peptide-Default.m SyntheticPeptide.xml
Chromatogram Peak ChromPeakSurvey- Default.xml Chromatogram Peak
Survey Default.m Survey Workflow
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Flujo de trabajo Meétodo Diseiio Seccion de Method Editor
Formula SamplePurity- SamplePurity- Formula Confirmation and
Confirmation and Default.m Default.xml Sample Purity Workflow

Sample Purity

MS Target Screening-Defaultm  Screening-Default.xml MS Target Compound
Compound Screening Workflow
Screening

GC Q-TOF GC_Q-TOFm QTOFData.xml GC/Q-TOF Compound
Compound Screening

Screening
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Personalizar una plantilla de informe

En la Ayuda en linea, podra consultar el complemento MassHunter Report
Designer, la guia de familiarizacién de Report Designer o el DVD de formacién
en creacion de informes para ampliar detalles sobre co6mo modificar una
plantilla de informe. Los siguientes pasos proporcionan una idea rapida sobre
lo que significa personalizar una plantilla.

1 Vaya a la carpeta que contiene las plantillas de informe. Por defecto, la plantilla
es \MassHunter\Report Templates\ Qual\B.05.00\en-US\Letter. Puede seleccionar
una carpeta distinta en Method Explorer en la pestaia General > Common
Reporting Options > Templates.

2 Haga una copia de la plantilla que desea modificar. Haga clic con el botén
derecho y pulse Properties. Si es necesario, desmarque la casilla de
verificacion Read-only. Seguidamente, haga clic con el botén derecho y pulse
Open en el menu de acceso directo.
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Al abrir una plantilla de esta forma, Excel sabra que el archivo es una plantilla.
Cuando la plantilla se encuentre abierta, podra modificar los encabezados y
pies de pagina y anadir, eliminar o mover columnas de parametros. Consulte la
ayuda en linea para obtener mas informacion. Todas las plantillas de
Qualitative Analysis estdn marcadas como Solo lectura. Cambie esta propiedad
antes de editar la plantilla.
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Con el programa Analysis se instalan muchas plantillas. Consulte la ayuda
en linea de Qualitative Analysis para obtener mas informacién sobre el
contenido de cada plantilla de informe.

= N - » AnalysisRepen - Copyalts - Microsoft Eucel k| - =
Eﬁ) o c sbysisPiepert - Co crsoft Excel o= =l *
- Home Inert Page Layout Formulas Data Reverw View Ada.ng g - 9 X
% It ] — i bl [l deinsen - 2-?-
Arial -l - - Wrap Text Text % A = - {
A X ] (= (o] o K 5o S @
Paste T | IR MeigeBCenter - | [ S - % » %8 28| Conditional Format Cel | .., Sort & Find &
v o = 4| |EE 3 ]|8 £ | G Meroe & Center d 4 Formatting = &5 Table = Stes = | (Z)Format~ || 2~ Fier= Sefect =
Cipbosd Fort . Aligriment 0 Humber & styles Cens Lating
| s LY Com— &
[z A 8 c 0 E F G H 1 J K
1 E
2 ovoepest Itesr
3 Ttesin |« DataFilenam « | Sample Namd = | Sample Type » | Fosition = | Instrumi = | User amd = Acq Method » | Acquired Tame = IRM Calibr = | DA Meth =
4
[=] | & jowseest  1tesrn
- |6 |zzenn = P = =
) 7
o | 8 ODESepeat Tresin
9 |CuDEndRepent  Itemin
10
11 | owsiepent Inemity
12
13
W e < tagmantor Yo || Comision Uastg:] loaisation Mod
i)
16 1t = Platfile

e i R G At el S

™

22 i = [maise Type =] i~ [ et Multipi - | ~
2 —j 1 4 1 9
24 Mok Regions

25 [1r - [Stan = [Fnd =

2% 1

27 | OTndRepeat  ltemiD

29

30 |cMosepeat

;:s <] Spretium Gowd = 1agmentor Yo <) Collision Unerds]  boatration Mods -
35 |1zeny > Spectrum |*

36

38 Uibrary Spectrum
39 1 = Library Specl = m

M 4 b M Desgn Optons TJ 1
Ready | Foied Decimal 0 L l— i

3 Realice los cambios que desee.

Si desea ampliar informacioén sobre co6mo modificar una plantilla, consulte
la ayuda en linea del complemento MassHunter Report Designer, o el DVD
de formacion en Agilent MassHunter Reporting.

4 Para guardar la nueva plantilla, haga clic en Guardar o en Guardar como >
Otros formatos desde el botén de Microsoft Office.

5 Escriba un nombre y haga clic en Guardar.

File name: AnalysisReport - Copy.axdtx

Save as type: | Excel Template (*.xlt)
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