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Use esta guia para dar los primeros pasos con el LC/MS triple cuadripolo Agilent serie
6400 y como hoja de ruta para su informacion como usuario.

iQué es el sistema LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 64007

El1 LC/MS triple cuadripolo Agilent es un espectrémetro de masas/cromatégrafo
liquido de triple cuadripolo que realiza espectrometria de masas utilizando tres
conjuntos de barras paralelas (en este caso, cuadripolo, hexapolo, cuadripolo). El
primer cuadripolo separa los iones en iones precursores que se fragmentan en el
hexapolo en iones de producto, los cuales son separados por el segundo
cuadripolo. Con frecuencia dos o mas iones precursores y sus iones producto se
monitorizan en secuencia en modo de monitorizacién miltiple de reacciones
(MRM). Puede monitorizar hasta 4.000 transiciones MRM usando MRM dinamica.

Los triples cuadripolos Agilent 6490 y 6495 usan la tecnologia iFunnel que
proporciona un muestreo mas eficaz de iones al espectréometro de masas. La
tecnologia iFunnel incluye la tecnologia Dual Offset Ion Funnel y ademas la
tecnologia Agilent Jet Stream y un montaje mas corto para desolvataciéon con
capilares hexaboro.
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Los EM/CL triple cuadripolo Agilent 6495, 6490 y 6460 se envian de fabrica con la
tecnologia Agilent Jet Stream que utiliza una vaina de gas supercalentada para
colimar el aerosol nebulizador, lo que aumenta enormemente el nimero de iones
que se introduce en el espectrémetro de masas.

Puede configurar un EM/CL de triple cuadripolo Agilent con los médulos de CL
Agilent 1100, 1200, 1260 o 1290 Infinity.

Asimismo, el EM/CL triple cuadripolo Agilent se entrega con el software
MassHunter Workstation de Agilent, que incluye tres programas principales:

¢ Data Acquisition — Desde una sola pantalla usted podra afinar el espectrémetro

de masas, controlar y vigilar los parametros del instrumento, configurar
métodos de adquisicion y listas de trabajo que contengan muestras miultiples y
monitorizar en tiempo real los planes de ejecucion.

Quantitative Analysis — Desde una tinica pantalla puede configurar un lote de
archivos de datos y cuantificar, evaluar y recuantificar los resultados. Desde
esta pantalla tiene acceso al Method Editor para configurar y editar los
métodos de cuantificacion.

Qualitative Analysis - Desde una pantalla puede usted extraer e integrar
cromatogramas, sustratos de fondo, extraer picos de espectro y compara datos
de tipos distintos de archivos de datos.

i Qué hay de nuevo en Data Acquisition?

El programa Data Acquisition para el triple cuadripolo serie 6400 posee muchas
caracteristicas nuevas en esta revision.

En B.07.01

Los modelos compatibles son 6410B, 6420A, 6430A, 6460A, 6460C, 6490A, y
6495A.

Se da compatibilidad al Agilent 6460A Option 100. El 6460A Option 100 es un
triple cuadripolo con turbo gemelo que usa la fuente estandar ESI en lugar de la
ESI AJS.

Se da compatibilidad al SFC (cromatégrafo de fluido supercritico) Agilent 1260
Infinity Analytical.

Se da compatibilidad al Agilent 1290 Multisampler.

Se da compatibilidad al LC Agilent 1220 Compact.

Se da compatibilidad al Agilent 6460A Serie 2.

Se da compatibilidad al clister de valvulas de bomba de Agilent.

Se da compatibilidad al claster compartimento de columnas de Agilent.
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* Se da compatibilidad al clister HDR-DAD de Agilent.

¢ Se da compatibilidad a la bomba cuaternaria Agilent 1290.

¢ Se da compatibilidad al Agilent 1290 VWD.

¢ Se da compatibilidad al termostato multicolumna (MCT) Agilent 1290.
¢ Se da compatibilidad al Agilent 1290 DAD.

* Se da compatibilidad al Agilent 1290 Infinity II DAD ES.

¢ Se da compatibilidad a la bomba binaria Agilent 1290.

¢ Se da compatibilidad al Agilent 1260 Multisampler.

e El HTS/HTC usa el controlador RC NET con nuevas capacidades de
configuraciéon de dispositivos.
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Donde encontrar informacion

Ayuda

Pulse F1 Para obtener mas informacion acerca de un panel, una ventana o un
cuadro de didlogo, coloque el cursor en el area del panel, la ventana o el cuadro de
dialogo y pulse F1.

Menii de ayuda En el menu de Ayuda, acceda a la ayuda "How to (Cémo hacer)..."
y a la ayuda de referencia.

Documentos

Puede abrir las guias del usuario y de instalaciéon/actualizacion desde la Ayuda en
linea si las instala desde el disco de instalacién de Data Acquisition.

Puede abrir las guias de instalacién/actualizacion desde la pantalla de bienvenida
de la instalacion de Data Acquisition.

Todas estas guias estan disponibles en el disco de instalacién, en la carpeta
Manuals (Manuales). Algunas de estas guias se entregan también en formato
impreso junto con su sistema.

Guia de instalacion Esta guia se usa para instalar el hardware y el software,
configurar el instrumento y verificar el rendimiento.

Guia de actualizacion Esta guia se utiliza para actualizar su software
MassHunter Workstation desde una version anterior.

Guia de mantenimiento Utilice esta guia para ayudar con el mantenimiento y la
resolucién de problemas de su LC/MS triple cuadripolo Agilent.

Guia de conceptos — Panoramica Aprenda la informacion basica para ayudarle
a comprender el funcionamiento del hardware y del software.

Guia de familiarizacion con la adquisicion de datos para el triple cuadripolo
serie 6400 Haga estos ejercicios para aprender a usar el hardware del LC/MS
triple cuadripolo y el programa Data Acquisition (Adquisiciéon de datos) para el
triple cuadripolo serie 6400.
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Guia de inicio rapido de Study Manager Use esta guia para aprender a usar el
software MassHunter Study Manager.

Guia de inicio rapido del software MassHunter Optimizer Use esta guia para
obtener mas informaciéon sobre el programa MassHunter Optimizer El programa
MassHunter Optimizer le permite optimizar automaticamente los parametros de
adquisicion de datos en modo MRM (monitorizacion de reacciones multiples) en
un instrumento triple cuadripolo para cada compuesto individual analizado.

Guia de inicio rapido del software MassHunter Data Acquisition Compliance Use
esta guia para obtener mas informacién sobre el programa MassHunter Data
Acquisition Compliance.

Guia de inicio rapido del software MassHunter Quant Compliance Use esta guia
para obtener mas informacién sobre el programa MassHunter Quant Compliance
(Esta guia se encuentra en el disco Quantitative Analysis).

Guia de familiarizacion con Qualitative Analysis Haga estos ejercicios para
aprender el uso del programa Qualitative Analysis (Esta guia se encuentra en el
disco Qualitative Analysis ).

Para mas informacién sobre lo que es nuevo en el programa Qualitative Analysis,

consulte la Guia de familiarizacién con Qualitative Analysis.

Guia de familiarizacion con Quantitative Analysis Haga estos ejercicios para
aprender el uso del programa Qualitative Analysis (Esta guia se encuentra en el
disco Quantitative Analysis).

Para mas informacion sobre lo que es nuevo en el programa Quantitative Analysis,
consulte la Guia de familiarizacion con Quantitative Analysis.

Formacion

Guia de familiarizacion Use las tres guias de familiarizacién para acostumbrarse
al software.

Guia de inicio rapido Use las guias de inicio rdpido de Study Manager, Optimizer
y Compliance para conocer estos programas.

Cursos de formacion Visite www.chem.agilent.com para obtener un listado de
cursos de formacién para el LC/MS triple cuadripolo de Agilent.
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Instalacion del hardware y del software del LC/MS triple cuadripolo

Use la Guia de instalacion para instalar el hardware y el software y verificar su
rendimiento.

Configuracion, ejecucion y analisis de muestras

La siguiente hoja de ruta le muestra los pasos para configurar y ejecutar un lote de
muestras desde el principio hasta el final Siga las instrucciones de las paginas
siguientes para dar los primeros pasos y aprender dénde encontrar la informaciéon
que le ayudara en cada etapa de esta hoja de ruta.

i —»1 Inicieel 2 Prepare los
iComlence modulo Data modulos del
aqui! Acquisition LC

3 Prepare el
UILR LG instrumento
: ! triple
; cuadripolo
6 Analice los b Revise los Configure y
datos con resultados ejecute un
Quantitative con método de
Analysis Qualitative adquisicion
Analysis
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Paso 1. Ejecute el software Data Acquisition

Agilent
MassHun...

:—!%E

Data
Acquisition

Qualitative

Q-TOF
Quantita...

Unknowns
Analysis

3\
ALl
Library
Editor

LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 6400 Guia de inicio rapido

Las siguientes instrucciones suponen que lo siguiente ya esta realizado:
¢ Se ha instalado tanto el hardware como el software
¢ El instrumento esta configurado

Siga las instrucciones de la Guia de instalacion para configurar el instrumento
por primera vez y en cualquier momento en que cambie la configuracion del LC.

Los médulos LC y el MS triple cuadripolo estan encendidos pero la bomba LC no
esta funcionando.

Tras la instalacion, vera todos los iconos del software Agilent MassHunter
Workstation en su escritorio Para iniciar el programa Data Acquisition, haga doble
clic sobre el icono Data Acquisition.

Aparecera la ventana de Data Acquisition

B Agilent MassHunter Workstation P [ 5||
‘( ¥4 ;l ‘ ~ Agilent MassHunter Workstation = = l‘ﬁl' Search Agilent MassHunter Workstation @J
Organize v Incudeinlbrary v  Sharewith v Burn  New folder v O @

[ "
| | ‘ [
Liraries - L= L
- AcqTodls Qualitative  AcqSystem  Acq System Data Offine
Analysis Launcher Logbook Acquisition Method
B.06.00 Editor
% Homegroup i
: S N S
1% Computer @ E @
Sl
[ [P= v
€ Netwark Offiine Optimizer for Optimizer Qualitative Source Study
Worklist Peptides Analysis Optimizer Manager
Editor B.06.00

12 itams State: 2 Shared

Cuando se abre Data Acquisition se inician automaticamente los
motores del software Si necesita reiniciarlos, haga clic con el boton
derecho del raton en el icono Acq System Launcher de la bandeja
del sistema, y seleccione Start Engines.

Si ha cambiado recientemente los modulos del LC, recuerde volver a
configurar el instrumento Consulte la Guia de instalacion para ver
las instrucciones.
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Las ventanas — donde hace la mayor parte de su trabajo

Cuando ejecuta el programa Data Acquisition aparece la ventana principal Casi
todo su trabajo va a realizarlo dentro de las ocho ventanas de esta ventana
principal Estas ventanas le dan las herramientas para configurar los métodos de
adquisicién, ejecutar muestras en modo automatico o interactivo, monitorizar el
estado de los instrumentos, monitorizar las ejecuciones y sintonizar el

instrumento.
Ventana Instrument| Ventana Chromato- Ventana Method Ventana Spectrum | Ventana Actuals
Status (Estado de gram Plot (Grafico Editor (Editor de Plot (Grafico de (Actuales)
instrumento) de cromatograma) métodos) espectro)
[ Agilent MassHunter Workstation Data Acquisitio [f=a =g
Fil: View Sample Worist Method pols  Help
Context: e quisition Layout [Defautchoie | W8~ | 3 > > @ Method: (000 Example.m Worklist:
e | [ 2
99 & rnll 00 © el 00 & Run I © O 0D0: Mot Ready TertLong
. - 00 Gas Flow 120Umin
Pe == E E i A /= 000: Run Stale wn
20 200 600 Ll Cj‘: 00 Aun Time 237 nin
N, 800 mLjmin = @l
| | =B 250fm
Run 244/ 2.50 min
i Chromatogram Plot ; SpectrumPlot x
— 000 Specum [MS [1:MS2 Scan. ES1(+), 238
Area 0 3109
m/z: 3109
FWHN: 0.7 EeK]
=3 " Height, 520658 : : i 30 3850
] a5 T o 100 150 an 20 aw a0 400
miztamy)
i Method Editor x
‘Wl B (| ooq eamplem + Apply
Popoties DA Smpler  SamplrPiteaiment  BinayPunp  Colum Comp. YWD | 000
Tune fie Sto time: Acauisition | source | ctvomstogram | nstrument | Disgnostics |
atunes ture il e Soan segments- -
: o c i mn Segment Name StartMass EndMass | ScanTime | Fragmentor | CelAccfleratorVotage | Polariy
» | 100] 400 500 100] 7|Posiive
fon souree Time fterng
= " 55 e
Tine segmerts
#| 3 ] senTime | Divvee | oate [ Do | Stared
v 0]M525can Tohs wm o |
Scan paramelers
Step sze o an
bamsume o Bl
B0 cvclews [GEE " mevercle s —
WorkList Method Edior | Sample Run |

Las ventanas Sample Run (Ejecucion de muestra) y Worklist (Lista de trabajo) se solapan aqui Estas tres
ventanas "comparten" este espacio Para cambiar a una ventana diferente debe hacer clic en la pestaiia.

Figura 1 Ventana principal del programa de software Data Acquisition
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Mostrar/ocultar las ventanas En la pantalla puede mostrar solamente una
ventana cada vez o hasta siete ventanas Nunca puede ocultar todas las ventanas
Para mostrar u ocultar una ventana debe hacer clic en el comando del ment View
(Ver). También puede ocultar una ventana haciendo clic en el icono X del angulo
superior derecho de la ventana.

Cuando hace clic sobre una ventana, el titulo de la ventana activa cambia a un
color diferente Pulse F1 para obtener ayuda para la ventana activa. También puede
arrastrar el borde de una ventana para cambiar su tamano Si hace doble clic sobre
el titulo de la ventana, la ventana "flota" fuera de la ventana principal Puede volver
a hacer doble clic sobre la barra de titulo para "acoplar" la ventana También puede
hacer flotar y acoplar la ventana cuando hace clic con el botén derecho del ratén
sobre el titulo de la ventana y selecciona Floating (Flotante).

Ventana Instrument Status (Estado de instrumento) En esta ventana vera el
estado de cada dispositivo configurado con el instrumento Error, Not ready (No
preparado), Pre-run (Pre ejecucion), Post-run (Pos-ejecucion), Running
(Ejecutando), Injecting (Inyectando), Idle (inactivo), Offline (Fuera de linea), o
Standby (En espera). También establece parametros de configuracién y métodos
de no control para los dispositivos LC y el instrumento MS.

Esta ventana muestra el estado actual de cada dispositivo tanto como texto como
por su cédigo de colores.

Tabla1 Codigo de colores en la ventana de estado de instrumento

Color Estado

Rojo Error

Amarillo No preparado

Parpura Pre-ejecucion, pos-ejecucion, en espera
Azul Ejecutando, inyectando

Verde Inactivo

Gris oscuro Fuera de linea

Gris claro En espera (por ejemplo, lamparas apagadas)
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10

 Instrument Status x

T [ ) P e T | L R

-1 JEMIE) rnlll 00 @ rnll 00 O rnll 00 & Run I © O Run I

) == | [} ER +
’\zom 4@0 6@0 g
- 0.800 mi/min k

Vial 1
| GE=ED GE=R | zom

Run 2.44 / 2.50 min

Ventana Actuals (Actuales) En esta ventana se ve el valor actual de los
parametros del instrumento seleccionado Consulte “Configure para ver los valores
de los parametros en tiempo real (actuales).” en pagina 16 para mas informacioén.

! Actuals x

Farameter Value
QQQ: Mot Ready Text Long
QOQ: Not Ready Text Short

QQQ: Gas Flow 5.0 /min
QQQ: Error State no_error
GOG: Instrument State background_scauisition

QQQ: len Mode AJSESI

Ventana Chromatogram Plot (Grafico de cromatograma) En esta ventana se
monitorizan los graficos del cromatograma en tiempo real Estos graficos pueden
ser sefales definidas por el usuario y/o parametros del instrumento Los graficos
se seleccionan en la pestaiia Chromatogram (Cromatograma) de la pestana QQQ
en la ventana Method Editor (Editor de método).

i Chromatogram Plot x

288
2627
IEE

“ & T T T T
z|4 \d 1 18 2 min

Ventana Spectrum Plot (Grafico de espectro)
grafico de espectro en tiempo real.

En esta ventana se monitoriza el

; Spectrum Plat x
000 Spechum [MS [1: MS2 Scan, ESI (+], 2.38
BISH Area: O 309

|5 sooc miz: 3109
£ oogic FWVHM: 0.7

3329
Height: 629658 3630 3850
a0~

100 150 200 250 300 350 400
¥ 7. miz(amu)

[Pl v nh . i i
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Ventana Method Editor (Editor de métodos) En esta ventana se introducen los
parametros de adquisicion del método Si hace clic en el botén podra ver los
valores de sintonizacion en el cuadro de didlogo Sintonizacién de parametros.

i Method Editor
“ B | 000 Eamplem « Apply
Piopelies DA Sampler  Sampler Frelieaiment  BinagPump  ColmnComp. WD | 333
Tune fle Stop time Acauisition | Saurce | | instrumert | Diagnostics |
atunes tune sl & Scan segments
o e e Segment Name Stait Mass EndMass | ScanTime | Fiagmenior | CellAcosleratorVoltage | Folaiity
» | 100] 400 500] 100 7| Positive
lon saurce Titne fikering
Esl 7 007 min
Time segments
Start Delia | Delta
g | 2= SoanType | Divvabe | (Dot | D810, | Stored

y 1 ‘ D‘MSZScan |TuMS | anu‘ EI‘ v ‘

Soan paiamaters

Step size: 01 s
BemerE: Fae =]
cycles/s ms/cycle
203 49200 Thieshold: 0

Ventana Sample Run (Ejecucion de muestra) En esta ventana se introduce la
informacién de muestras para ejecutar muestras individuales de forma
interactiva, y puede iniciar una ejecucién de muestras simple También puede
especificar una Override DA Method (Anulacion método AD) y seleccionar o
bien Both Acquisition and DA (Tanto adquisicion como AD) o DA Only (Solo
AD) para el Tipo de método, y luego Data Analysis se ejecuta como parte del

método.
i SampleRun
»
Sample ‘Addiional Information
Fatameter Mame Parameter Yalue
MName Sample1 Position  Vial1 -
b Gample 1D |
Ijection Volume  PRYIFERE g Gveride 0A Method
Method Type Acquistion Only =
Commert Exquib Time (min) i
DataFile
Auta Increment
Name Test M3Scan002d [ ViewData | D
o
Path Dr\MassHunter\Data D

WorkList [ Method Edtor | Sample Aun
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Ventana Worlklist (Lista de trabajo) En esta ventana se introduce la informacién
de muestra para muestras multiples Cuando ejecuta la lista de trabajo, las
muestras se ejecutan automaticamente en el orden en que aparecen en la lista de
trabajo Puede elegir si ejecutar Acquisition Only (Solo adquisicion), ejecutar
Both Acquisition and DA (Tanto adquisicion como AD), o ejecutar DA Only
(Solo AD) seleccionando una de estas opciones para la parte del método que
ejecutar en el cuadro de didlogo Worklist Run Parameters (Parametros de
ejecucion de lista de trabajo).

{ WorkList

Oved » B

™| Sample Name Sample Position Method Data File Sample Type Level Name | Comment | Sample Group Info.
1 Samplel |P1-a1 Q0G_Example.m [wWarklistDatal Sample
2 Sample2 [P1-AZ QOG_Example.m [WorklistData. Sample
3 v |Sampled [P1E1 QQQ_Exarmple.m WorklistDatad. Sample
4 v |Sampled +||aC_Example.m WarklistDatad Sample

Worklist

" \eforkList [ Hethod Editor | Gample Flun |

12

Ventana Tune (Sintonizacion) En esta ventana se sintoniza el espectréometro de
masas Puede usar los algoritmos de sintonizacion automatica proporcionados o
sintonizar el instrumento de forma manual Para ver esta ventana tiene que
cambiar al Tune Context (Contexto de sintonizacién).
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[=f&@)r=]

File View Tools Help
Context: [Tune | Layout: [petaunmmyt | - & » > Method: | defsuit.m Worklist: i
i Tune x
m/z: 118.00 118.00 miz: 2121.80 2121.80
200 FyyHM: 0 59 10000 FWHIM- 0.59 Autotune Ramps
S0 Height: 2226 y Height: 10196
1800 8000
- Durante una sintonizacion
7000
, 1400 R automatica o una comprobacion
R g oo . My
25 £ de sintonizacion, algunos de los
3 3 2122.80
1000 2 3 =
o parametros se incrementan para
800 - -
e determinar el mejor valor
600
200 2000
21238
20 ks 1000 —
K 9 18 27 36 45 54 63 72 81 90 99
. 120.01 . X Axis
116 n"7 18 118 120 2120 2121 2122 2123 2124
4 miztamu) Vv miz(amu) X-Value ¥ = YValue [Status
Autotune | Manual Tune
Palarity Autah
claity Utotne [Autotune Starts Instrument 10 or Clear Faults
© Postive ™ Start from factory defaults I Tune Urit Only ':";‘ﬁ‘;‘.f:?ﬂi’gﬁfésvifi -
R B Wi Initializing parameter values © . Done
Sy Uit 0.7 wide 12 Widest  [25 Reviewing data for MS1 peaks
Turing Quad 1
Checklune [All values are in amu) Options -y
ni wide wides Esta seccion muestra el
Mass avistolerancs  [77 | TET om0 I Re
ot téz below 100
progreso actual de la
Target  Tolerance Target  Tolerance Target  Tolstancs . R . L.
Peak vidh fm i @ pm  Rm [ sintonizacion automatica o de la
comprobacion de sintonizacion
ITumng Cuad 1
Si realiza cambios en la pestaiia Manual Tune (Sintonizacion manual), puede imprimir un informe de camprobacion de
sintonizacion o de sintonizacién automatica cuando pulsa Create Tune Report (Crear informe de sintonizacion)

LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 6400 Guia de inicio rapido
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Paso 2. Prepare los mddulos del LC

Paso 2. Prepare los modulos del LC

14

Lea y siga las instrucciones de la Ayuda en linea para cada una de las tareas de la
lista de comprobacion descritas en las paginas siguientes. Mientras pone
condiciones o equilibra la columna, puede ajustar el MS triple cuadripolo.

1 Conmute la corriente del LC a Waste (Desechos).

Cuando no esta adquiriendo datos, puede conmutar la direccién de la corriente
del LC para alejarla de la fuente de iones y hacia desechos.

Si ha conectado el LC a VWD o a DAD, atin puede monitorizar las fluctuaciones del
cromatograma VWD o DAD en tiempo real antes de una ejecuciéon.
a Haga clic con el botén derecho en el dispositivo QQQ en la ventana Estado
de instrumento.

 Instrument Status x|
e R
00 ¥ die N ©0Q & Idle N @O . & de DN GO & Idie BN © @ Idle NN

== 2 & 8
xiom 870 130 Q
t = 0.800 mL/min Y
l GB=38 @B=ED 20m

39.99°C 22.54°C

b Seleccione LC > Waste (Desechos).
2 Purgue la bomba del LC.

Para purgar la bomba siga las instrucciones de la Guia de usuario de su
bomba.

LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 6400 Guia de inicio rapido
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Paso 2. Prepare los modulos del LC

3 Establezca la condicion o equilibre 1a columna

a Escriba los parametros del LC y haga clic en el botén Apply (Aplicar) de la
barra de herramientas para descargarlos al LC.

Wethod E diter x
(117" b Bl | [ |[prmsiscantesten | Ay G

Propeties DA HPSampler  HIP Sampler Pretreatment | Binary Puwp | CokmnComp.  DAD GO0

Binary Pump (G1312B) m m

Flow [+] Advanced
[+ Timetable (4/50 events) -
0800 ©  wlwin
I hunction centric view
Solverts Time[minl © A[z] B [Z] [F.!.‘i}"...m Ma. [I:'r:rslsum
A e70 ;| = el - 0o 80 130 0.800 400,00
180 400 60D 0,500 400,00
BV 130 . % H2 - 200 400 BOD

Pressure Limits

Mir: 00 o b M 40000 : tar
Stoptime Posttime
s IniestorMo Linit O off [ e || Remse || Cesar || ClesErey |
@ 500 C rmin @ 200 ° min | ou I Copy I Padle I Shif Times | min

WworkList  Method Editor  Sample Run

b Haga clic con el botén derecho sobre un médulo LC en la ventana
Instrument Status (Estado de instrumento) para cambiar cualquier
parametro de control que no sea del método si fuera necesario.

: Instrument Status

Sampler ?2 - R i Binary Pump 2 - m],/” ColumnComp. ? - E[|™

(SO RENIE ] Ide N ©©@ | & Ide N ©© ' & die N 9@ & Idle I

== 2 & B %

2.0pL 870 130
- (g Contrel-- 1) 800 mL/min | 9

i  Error Method 084 bar | =D @E=FEE 250nm
Tenify Device 39.99 °C 22.54°C
l[r Switch Off

Bottle Fillings

¢ Monitorice la linea base y ajuste el grafico para asegurarse de que la
columna esta equilibrada y la linea base es estable (Consulte paso 4y
paso 5 en pagina 16.)
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4 Configure para ver los valores de los parametros en tiempo real (actuales).

Actual

{elele]
aoo:
[elelz}
Qo
[elele]
[elele]
Goo:
aoo:
eIz}
Qo

[elele]

«

A medida que prepara una ejecucion y durante una ejecucién, deseara ver los
valores actuales de los parametros del instrumento Puede hacerlo en la ventana
Instrument Status (Estado del instrumento)

a Haga clic con el botén derecho en la lista Actuals (Actuales) para ver el
comando Setup (Configurar).

3

Parameter

Not Rieady Text Long
Run State

High Vac

Gas Temp

Rough Vac

Tuiba 1 Speed

Walue

prerun
12765 Ton
30T
1.B6E+0 Ton
100.0°%

Turbo 2 Speed 0%
Fitmware Yersion B1007.03

Sheath Gas Flaw
Sheath Gas Temp

Binary Pump: Fipple

Instrument State

12,0 limin

d00't

022%
background_acquisiion

b

b Seleccione Setup (Configurar) para que aparezca la lista de Actuales
disponibles para monitorizacion.

Actuals Selection Dizlog

Aevailable Parameters

Parameters to display

& HiP Sampler
- Binary Pump
- Coluran Comp.
& DAD
=-6ad

APPI Lamp
Callbrant

Capilary

Capillary Curent
Chamber Curent
Colision Gas

Corona Vokage
Diverter Yalve

Error State

Fiware Version
Gias Flow

Gias Temp

HighVfac

Instument State

on Mode

lon Polarity

lon Source

Locked Mode

M5 1 Heater

MS 2 Heater
Mebuizer

Mot Ready Text Long
Mot Ready Text Short

000: NotReady Text Long
B08: Run State

208: HighVac

008 Gas Temp

208 RoughVac
000: Tubo 1 Speed
000: Tubo 2 Speed
000: Fimware Version
000: Sheath Gas Flow
000: Sheath Gas Temp
Binary Pump: Ripple

n

«

Clear All

.

¢ Aifada todos los valores de parametros que piense monitorizar, y pulse el
botén OK. Los parametros que posiblemente desee monitorizar incluyen
valores del MS (tales como calentador y presion de vacio) o valores del LC
(tales como bomba binaria, columna, DAD, etc.). Puede ajustar el color de
fondo y del texto para cada parametro También puede configurar un rango
para los parametros numéricos Si el valor del parametro no se encuentra
dentro de los limites que haya introducido, el color de fondo del parametro
se mostrara en rojo
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b Configurar la presentacion de los graficos en tiempo real.

A medida que establece condiciones para la columna, puede configurar la
presentacion para monitorizar el efluente.

Haga clic con el botén derecho del raton sobre el grafico del cromatograma y
seleccione Change (Cambiar).

Chromatogram Plat

x
TiC
376134
b Freeze
375134
375134 Zoom Qut
376134 Adjust
| Change...
T T T T T T
E] -10 o 10 20 a0 min

En el cuadro de didlogo Edit signal plot (Editar grafico de seiial) puede
seleccionar el tipo de grafico de senal.

"Edit Signal Plat = = =

Ayailable Signals Selected Signals

ety B, Ereese A

Binay Fump: Flaw ]

Binay Fump: Solbvent Fiatiod BT
Binayy Fump: Solvent Fiatio B

Binayy Fump: Direction of Fiston

Binayy Fump: Direction of Fiston _ I

TiC

€ Predictable Range & Floating Rlange

il ‘-adisrange;  [1.192092895, :|
] Dffset 0 =
[ tuto yadiust

Window Properties

5-ais range: [60 :| min

™ Draw Grid

ak Cancel
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Paso 3. Prepare el instrumento triple cuadripolo

Realice una comprobacion de sintonizacion, una sintonizacion automatica o una
sintonizacion manual

1 En la lista Context (Contexto) seleccione Tune (Sintonizacién).

5 Agilent MassHunter Workstation Data Acquisition

File  View Sample Worklist  Method  Tools  Help
Context: | Acquisition x| Layout | Defaultisys)hyt =
Instrument 5 on

T rreereeaam—) e

Puede ver la ventana Estado de instrumento, la ventana Actuales y la ventana
Sintonizacién cuando cambie al contexto Sintonizacion. Pulse Tune
(Sintonizar) en el menu View (Ver) si la ventana Sintonizar no esta visible.

Autotune | lianual Ture. |

Polaity Autotune

 Posiive I Startfrom factory defaults I Tune Unit Only FUETSE

" Negative Target Peak Width
Create Tune

5B Unit 0.7 Wide 12 Widest  [25 Repor
Checkuune (4l values are in amu) Options
Urit Wwide widest
Mass axis lorance  [0.14 050 070 [ Report miz below 100
Checktune
Target Tolerance Tagst  Tolerance Tagst  Tolerance
Peak widh 070 014 120 050 250 125

% Camplete 50% 100%
[tetus [ ‘

2 Pulse Checktune (Comprobacion de sintonizacion) para evaluar si los
parametros del MS estan dentro de los limites para producir exactitud de masa
y resolucion especificadas. La comprobacién de sintonizaciéon tarda
aproximadamente 3 minutos en ejecutarse para cada polaridad.

Si el archivo actual de sintonizacion se sintonizé por tultima vez con la
Sintonizaciéon automatica de escaneado rapido (Fast Scan Autotune) el
algoritmo de comprobacién de sintonizacion solo comprobara el MS2. Si el
archivo actual de sintonizacion se sintoniz6 por dltima vez con la Sintonizacion
automatica (Autotune) el algoritmo de comprobacion de sintonizaciéon
comprobara el tanto el MS1 como el MS2.

Si el archivo actual de sintonizacién se sintoniz6 por dltima vez con la
Sintonizacion automatica de escaneado rapido, entonces la casilla de
verificacion de Fast Scan (Escaneado rapido) aparecera marcada en la
pestaiia Sintonizacién manual.

Realice una Comprobacion de sintonizacion con regularidad.
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Puede ejecutar una Comprobacion de sintonizacién con las siguientes fuentes:

ESI

, AJS ESI, MMI y HPLC-Chip.

Si se supera la Comprobacion de sintonizacién contintie en paso 5.

Si no se supera la Comprobacion de sintonizacion puede intentar utilizar la
pestaiia Sintonizacién manual para corregir el problema. Consulte el paso
siguiente

3 Intente realizar los siguientes cambios rapidos para conseguir superar la
comprobacién de sintonizacion.

a
b

Haga clic sobre la pestaiia Manual Tune (Sintonizaciéon manual).

Si el fallo tuvo lugar en el MS1, haga clic sobre la pestaiia MS1. Seleccione la
Peak Width (Anchura de pico) basandose en qué resolucién fall6 en la
comprobacion de sintonizacién. Puede seleccionar Unidad, Wide (Ancha),
o Widest (La mas ancha). Luego pulse el botéon Adjust Gain & Offset
(Ajustar ganancia y desplazamiento).

¥ [Calibian ori
lon Source

ESIsAgient Jet 5

Sutctune Manual Tune |

C LC3MS @ LC-»Watte Funnel | Optics  MS1 | Colision ol | MS2 | Detector | Files | Acquistion |

ST parameters Ganvoliset Aoply
=

Cud [T5_ amu PeskWidh (Uit 7|

@ Postive
€ Negsiive

s Mass (62203 amu ‘Width Gain 1 45 £
Scan Type
[MsTrom =] € Scn  From [0 1o [1400  tepfdd Widh Offeet 1 [053 View Tune

Parainedets
& Profie Enabled | Mass [ Window iz Gain 1 481

Gas Temp [220

Chamber
Cunert

Vokaae
Sheath
Gas Temp
Sheath [
Gas Flow

e
f

GasFlow [19
Nesulzer [20

Caplay [3000 v [B15  m [82 v

Nz | el bl =] Fom [0 w [ w [ s E Rae

250

| =T
190 Iminy

200 psi

Axie Offest1 [127
Adust Gain & Offset
M51DC g v

Postfiler DC1 [ v
T Famp parameles

e
110 bmin

Faramairvaaes 5ot [ aseRurtenTur e TG G150 s TUNE A4 I FastSean

Si el fallo tuvo lugar en el MS2, haga clic sobre la pestana MS2. Seleccione la
Peak Width (Anchura de pico) basandose en qué resolucién fall6 en la
comprobacion de sintonizacion. Luego pulse el botén Adjust Gain & Offset
(Ajustar ganancia y desplazamiento).

Si supera con éxito el paso de Ajustar ganancia y desplazamiento, guarde el
archivo de sintonizacién automatica. Pulse Manual Tune (Sintonizacion
manual). Luego haga clic sobre la pestafnia Files (Archivos) y seleccione
Save (Guardar).

Haga clic sobre la pestaina Autotune (Sintonizaciéon automatica).

Pulse el boton Checktune (Comprobacion de sintonizacion).

Si falla de nuevo la Comprobacion de sintonizacién debe ejecutar una
Sintonizacion automatica, que se describe a continuacion.
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4 Pulse Sintonizacién automatica para sintonizar automéaticamente el MS

(aproximadamente 30 minutos por cada modo de ionizacién en todos los
modelos excepto el 6490 y el 6495. Al 6490 y al 6495 les lleva aproximadamente
25 minutos por modo de ionizacién). El sistema cambia automaticamente
distintos parametros de sintonizaciéon para sintonizar el MS. Realice una
Sintonizacion automatica solo cuando sea necesaria.

Para todos los instrumentos excepto el 6490 y el 6495, puede ejecutar una
Sintonizacion automatica con las siguientes fuentes: ESI, AJS ESI, MMI y
HPLC-Chip. Con el 6490 y el 6495 solo se puede ejecutar una Sintonizacién
automatica con la fuente AJS ESI.

Si falla la Sintonizacion automatica debe marcar la casilla de verificacion
Start from Factory Defaults (Comenzar desde ajustes de fabrica). Entonces,
si pulsa Sintonizacion automatica, el instrumento se sintoniza a partir de los
ajustes de fabrica (aproximadamente 30 minutos por cada polaridad para todos
los modelos excepto el 6490 y el 6495. Al 6490 y al 6495 les lleva
aproximadamente 25 minutos por modo de ionizacién).

Los informes de Comprobacién de sintonizacién y de Sintonizacién automatica
se generan automaticamente tras completar Sintonizacion automatica con
éxito. Si falla la Sintonizacién automatica no se imprime ningin informe. Puede
comprobar la casilla de progreso en la parte inferior derecha de la pestaia
Sintonizaciéon automatica para ver por qué ha fallado la sintonizacién. Entonces
usted puede o bien arreglar el problema o llamar al ingeniero de asistencia de
Agilent y proporcionarle esta informacion.

Si la Sintonizacién automatica falla o usted cree que el MS triple cuadripolo
necesita la introduccion de valores personalizados para sus parametros de
sintonizacién, puede sintonizar el instrumento manualmente. Si no consigue
sintonizar con éxito el instrumento, llame a su ingeniero de asistencia de
Agilent.

Autotune {Manual Tune

[ Calbranton CLEoMS 6 LEoWaste Optics | us1 | coision Cen | Hs2 | Detector | Fies | acquision
lon Seures Opics parameters- Dynaric Ramp Table Apply ERrie
[~ Enable
ESl Fragmentor [ 135 v LensiDE  [37 v : ) i
tagmentor cauie
& Fosiive Scan Type Lens2AFOn  Lens2RF Off
M1 Profile - hisss) el
€ Negative Skimmer  [15 v Len2bc [12 v [ v View Tune
GasTerp 0 6 T Parameters
Gas Flow |5 100 Vmin OctopoleRF [B00 v [ Lens2RF 201 v
Nebulizer [15 110 ps
Copilay  [1000 v [iz e [38 v Oetopel=DC |5 ¥ Lens2RFPhase [180  °
Charber
Current 1400 pa
Famp patameter
Cell accsly =] Frem |0 w8 by |02 mﬂw 25 ms Ramp
Unit
[Parametervalues Sent [CMassHunter Tuneh00 01664204 atunes. tune sl ™ Oy
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5 Opcional. Pulse el botén Fast Scan Autotune Only (Solo sintonizacion
automatica de escaneado rapido) si desea sintonizar para escaneado rapido.
Realice este paso solamente si los resultados de la sintonizacién automatica son
aceptables.

La adquisicion por escaneado rapido sélo se admite en el 6490 con dos de los
tipos de escaneado: Escaneado MS2 y escaneado de ion de producto. La
sintonizacién automatica de escaneado rapido solo sintoniza con la resolucién
Amplia (1.2), las Muestras establecidas a 1 en la pestaia Sintonizaciéon
manual> Adquisicién), y el tamaio de paso debe ser de 0.2. El tiempo de
escaneado en la pestaia Adquisicion se genera automaticamente segin el
tamano de paso y el rango de masa.

La adquisicion por escaneado rapido no se admite en el 6495. En cambio, puede
conseguir la velocidad mas elevada de escaneado aumentando el tamaio del
paso a 0.3 m/z.

6 En la lista Context (Contexto) seleccione Acquisition (Adquisicién).

Conmute la corriente del LC a MS.

¢ Tras establecer las condiciones de la columna y sintonizar el MS triple
cuadripolo, debe conmutar la corriente del LC desde Desechos a MS. Consulte
“Conmute la corriente del LC a Waste (Desechos).” en pagina 14 para ver c6mo
hacerlo.

Monitorice la linea de base del MS y los graficos de espectro

Si no ha monitorizado la linea de base del MS con un VWD o un DAD, asegtirese de
que la linea de base del triple cuadripolo es estable, y que no aparecen en el grafico
espectros de intensidad que pueda interferir.

Si ha monitorizado la linea de base del LC con un VWD o un DAD, cambie a los
graficos por defecto del triple cuadripolo

1 Haga clic con el botén derecho del ratén sobre el grafico del cromatograma y
seleccione Change (Cambiar).

2 Seleccione la sefial del MS y pulse OK.

Consulte el libro de registro del sistema para ver eventos y errores

A medida que prepara el instrumento, puede encontrarse con un error que desee
solucionar. Esto lo hace mediante el Visor de registros del sistema (System
Logbook Viewer).

e Haga clic sobre el icono Log (Registro) ( [Tﬁ ) de la barra de herramientas de la
ventana de Adquisicién de datos, y revise los eventos registrados.
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¢ También puede seleccionar Tools (Herramientas)> System Logbook Viewer
(Visor de registros del sistema).

¢ O hacer clic con el botén derecho del ratén en el icono

de la barra de tareas

del sistema. En primer lugar, seleccione Enable Notification (Permitir
notificacion). Luego haga clic con el botén derecho en el icono LOG y
seleccione Configure (Configurar). El sistema le podra notificar los nuevos
errores y avisarle mostrandole mensajes desde la barra de tareas.

Cuando el Visor de registros del sistema esta abierto, puede seleccionar el periodo
de tiempo para guardar las entradas del Libro de registro del sistema. Puede
establecer el valor desde una semana hasta un ano. Para hacer esto, seleccione
Tools (Herramientas)> Purge settings (Ajustes de purgado). Aparece el cuadro
de didlogo System logbook purge (Purgado del libro de registro del sistema).

I Logbook Viewer- C:\MassHunter\SysLogbook.log
File Edit View Tools Help

el | || 08| Y|

Time EventTyp EventSou Cate,
o 04/10/2014 11:58:1Nomal AcgEng Run &
o 04/10/2014 11:58:1Nomal AcgEng Fun &
o 04/10/2014 11:44:2 Nomal AcgEng Fun &
Ay 04410/2014 11:38:£ Wamning  AcgEng
3€ 04/10/2014 11:38:2 Error AcgEng
o 04/10/2014 11:37.1Nomal System Startug

LT EiT: Vi R I & el ) <

e Chont

===

[ System logbook purge

Time period before purging System Logbook entries,

1'week x

=
_ = [[F4

Status

410/2014

12.07 PM
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Paso 4. Configure y ejecute un método de adquisicion

Lea y siga las instrucciones de la Ayuda en linea para cada una de las tareas
descritas en las paginas siguientes.

Asimismo, realice el Ejercicio 1 de la Guia de familiarizacion con la Adquisicion
de datos para aprender a configurar y ejecutar un método de adquisicion.
1 Configure el método.

a Escriba los valores y ajustes para cada una de las siguientes pestaias.
b Opcional. Si desea descargar los ajustes al instrumento, haga clic en Apply
(Aplicar).
Para guardar el método, haga clic en Method (Método)> Save As (Guardar
como).
d Dé un nombre al método y pulse OK.

2 Introduzca valores para todos los médulos del LC configurados para el
instrumento.

Wothod Editor %
[ v el Bd | (B |[prhmsascantestm - apply G

DA DAD 080

Properties HiP Sampler HiP Sampler Pretreatment Binary Pump Column Comp,

Binary Pump (G1312B) m m

Flow +| Advanced
+| Timetable (4/50 events) N
0800 © mmin

function centric view

Salvents

A

B v 130 :

Pressure Limits
Min:

Stoptime

s Injsctor/No Lini
500 °

% H20 -

% H20 -

000 : Max:

Pasttime

off

min O

40000 ©

Time [min]

0.00
1.80
2.00

Alx]

87.0
40.0
400

Remove

Copy

B [%]

130
E0.0
B0.0

Flow

[ml/min]
0.800
0.500

Clear All

Paste

Max Pressure
Limit [bar]

400.00
400.00

|| Clear Empty

|| Shift Times

“wiorkList

Methad Editar

Sample Flun

Asegurese de que al escribir los parametros del MS en la siguiente pagina el archivo de
sintonizacion es el que desea usar con la adquisicion.

3 Introduzca los valores de los parametros del triple cuadripolo.

a Seleccione el Tipo de escaneado de la lista en la tabla Time segments
(Segmentos de tiempo). La tabla de segmentos de escaneado se vacia.
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cuando cambia el Tipo de escaneado. Los parametros disponibles a la
derecha dependen del Tipo de escaneado.

Si cambia el Tipo de escaneado de MRM a MRM dinamica o a MRM
desencadenada, puede copiar y pegar las transiciones de la tabla original
de Segmentos de escaneado al Portapapeles y luego a la tabla Segmentos
de escaneado nueva. Consulte la Ayuda en linea para mas informacion.

b Introduzca cualesquiera valores de Adquisicion que desee cambiar. Puede
introducir multiples Segmentos de escaneado.

Si el tipo de instrumento es un Agilent 6490 o un Agilent 6495 no puede
establecer el voltaje del fragmentador en Adquisicién. Siempre usa el valor del
archivo de sintonizacion.

i Method Editor
01 v Wl Wl | B |[Ms25canMethod.m | & Apply | S
Propeties DA | QQQ
Tune fie Stop time Acauisition | source | Chromatogram | instrument | Diagnostics |
atunes.tune. sl @ Nolmitits Pump Soan seqnents
e & cn min Eﬂg"‘;i‘;”d Compound Name | 15TD? P‘ﬁi“ﬂ“”' MST Res P‘f:n““ MS2Res | Dwell | Fragmentor | Colision Eneigy EE”CSIT
Jon souce Time flering » | compoungt =l | o0fun | 200 135 [
ES| = [V Peskwidth [007  min
Time segments
Stat Dela | Dela
o | &= SeanType | Divvabe | Dofe | Doh | Gioreq
v 1| 0| e ~(toms | o of ¥ |
2
Neuiral Gain

WorkList Method Editor | Sample Run |

4 Configure para cambiar los pardametros del MS triple cuadripolo con segmentos
y escaneados::

a Para anadir un segmento, haga clic con el botén derecho del ratén en
cualquier parte de la seccion Segmentos de escaneado para que aparezca el
ment de atajos de Segmentos de escaneado y seleccione Add Row
(Anadir fila).

b Escriba los parametros de cada segmento de escaneado.
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AcqmsmnnlsUume} Chromatogram | Instrument | Diagnostics
Scan segments
Coppound | ComprundName | 15707 | P50 < MSTRE T purouw | el eoirlor | pokay
» Sufsdimelhorine [ E Delete Row 23 7|Pesiive
r 265 Unt o 8 7|Pesiive
sulfamethazine r 2731 |Unit 12 7|Fesiive
sullamethizole: r 271 |Unit meort fiom Databast Brouret q 7[Pasitive:
Updste DMRM Method
Cut
Copy
Paste
Paste from Clipboard
Fill Down
Fill Column

b Configure las senales para el grafico del cromatograma.
a Haga clic sobre la pestafia Chromatogram (Cromatograma).

b Seleccione el Chromatogram Type (Tipo de cromatograma), y escriba
otros valores del grafico.

Aceistion | Sowrce I:hmmalngram] Instrument | Disgnosties |

Chromatogiams

Chiomatogram Type Label Ertracted Masses | Precursorlon | Productlon | Exclided Masses | Offset| Y-Range

TIc TIc a 1E+07
MRk Rk 360 200 a 1000
EIC EIC 200 a 1000
MS1EIC MS1EIC 350 200 a 1000
MEZEIC MEZEIC 350 200 a 1000
EBPC 200 0 1000
MS1BPC 200 200 a 1000
MS2BPC 350 o 1000

6 Configure las Curvas almacenadas del instrumento en la pestaia Instrumento.
En el programa Qualitative Analysis puede mostrar estos valores en la ventana
Actuales del MS para el espectro actual. Con el triple cuadripolo, los valores de
la ventana Actuales del MS en el programa Qualitative Analysis son los valores
que ha guardado en la pestafa Instrumento.

a Haga clic sobre la pestaia Instrument (Instrumento).

b Seleccione las Curvas almacenadas del instrumento. Estas curvas pueden
verse en la ventana Resultados del cromatograma en el programa
Qualitative Analysis. Estos valores se pueden ver en la ventana Actuales
del MS.
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aceistion | Sowrce | Chromatogram

Aivailable instrument curves

Instrument ‘ Disgrostics

Capilay
Capilary Curent
Gias Flow

Gias Temp

Stared instrument curves

[hamber Curent

Nebulizer

High Viac

MS1 Heater

M52 Heater
Purnp1 Current
Pump2 Current
Flough Yac
Sheath Gt Flow
Sheath Gas Temp
Tutbo] Speed
Tubo2 Speed

[ = B

7 Establezca los parametros de analisis de datos (AD).

Un método puede contener parametros de analisis cualitativo, parametros de
analisis cuantitativo o ambos tipos. Un método de analisis de datos es un
método que contiene parametros de adquisicién de datos con la casilla de
verificacion Qual Automation marcada en la pestana Qual o la casilla de
verificacion Quant Automation marcada en la pestana Quant.

a Haga clic en la pestaiia AD.

b Opcional. Marque la casilla de verificacion Automatizaciéon Cualitativa. En
la casilla se muestra el nombre del método actual de Andlisis cualitativo. Si
desea cambiar el método de analisis cualitativo que esta conectado, haga
clic en el botén D para seleccionar un método diferente. Cuando se haya
guardado el método de adquisicién de datos, el método de andlisis

cualitativo que haya elegido se copia o enlaza con el método de adquisiciéon
de datos.

Qual | Quant
Qual Automation
Qualtative Analysis Method
C:\MassHurter\Methods\defauk m

o Link @ Copy

Changs to Method &

View Method

¢ Opcional. Pulse la pestafia Quant. Marque la casilla de verificacion
Automatizacion Cualitativa. En la casilla se muestra el nombre del método
actual de Analisis cuantitativo. Si desea cambiar el método de analisis
cuantitativo que esta conectado, haga clic en el botén para seleccionar
un método diferente. Cuando se haya guardado el método de adquisicion de
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datos, el método de analisis cuantitativo que haya elegido se copia o enlaza
con el método de adquisicion de datos.

d Opcional. Marque la casilla de verificaciéon Generate Report (Generar
informe) de la pestaia Cuantitativa. Entonces puede elegir el Archivo de
plantilla que usar. Si desea imprimir el informe, marque la casilla de
verificacion Print to default printer (Imprimir en impresora
predeterminada). También puede marcar la casilla de verificacion Publish
(Publicar) para crear un archivo CSV, TXT o PDF.

Quant Automation
Guartitative Analysis Method
Select 3 method

@ Link %) Copy

Change to Method: C:\MassHunter\Data\MRM_to_DMRM\MRM_to_DMRM quantmethodoml [ .|

View Method
Generste Report
Template Hie: C:A\MassHunter'Report Templates'Quant\en-US\Letter\ESTD\Parts_Grapl [ .. |
Prirt to default printer
Fublish csv. =

8 Configure las Propiedades para este método.
a Haga clic sobre la pestana Properties (Propiedades).

b Pulse el botén |:| para seleccionar la Pre Run Script (Secuencia de
comandos pre ejecucion).

¢ Pulse el botén D para seleccionar la Post Run Script (Secuencia de
comandos pos ejecucion).
d Escriba la Deseripeion para este método.
9 Guarde el método.

a Haga clic en Method (Método) > Save as (Guardar como) o Method
(Método)> Save (Guardar).

b Si es preciso, dé un nombre al método y pulse OK.
10 Configure y ejecute muestras interactivas.

a Haga clic sobre la ventana Sample Run (Ejecutar muestras). De forma
predeterminada aparecen las ventanas Worklist (Lista de trabajo) y
Method Editor (Editor de método) en pestanas.

b Introduzca el Sample name (Nombre de muestra), el Data File Name
(Nombre de archivo de datos), la Ruta y otros valores.

¢ Introduzca la Informacion adicional. Puede cambiar el valor de los
parametros en la lista Additional Information (Informacion adicional).
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{ Sample Run
»

Sample

Name Sample1
Injection Volume |25 Method
Comment

Data File

Auto Increment

Additionial Information

Parameter Name Parameter Value
Sample ID
Gverride DA Method € iMass HunteriethodsPAH Link
Sample Type Sample

=@

Viethod Type Acguisition Orly
Balance Override o Override
Equilib Time (min) 0

»  RunType Standard Run

Name

Path

[5ample0006d | View Data

Ci\MassHurter'Data [ )

&

Worklist | Method Editor Sample Run

28

Desde esta ventana puede ejecutar un método de analisis de datos
seleccionando Tanto adquisicion como AD o Solo AD para el Tipo de
método. Ademas tiene que establecer Anulacion método AD para indicar
qué método de adquisicion de datos contiene el método de AD (analisis de
datos) que ejecutar. Siempre tiene que hacer esto.

Para comenzar la ejecucién de una muestra tnica, pulse el botén Ejecutar
(™) de 1a ventana Ejecutar muestra o el botén Ejecutar ( )dela
barra de herramientas principal.

Puede ejecutar la muestra tnica tanto en modo bloqueado como
desbloqueado. Cuando el modo esta bloqueado, nadie puede cambiar el
método ni los parametros de la muestra durante una ejecucién. Tampoco se
puede sobreescribir este archivo de datos en el programa Data Acquisition.
El botén Bloquear (Lock) (m) de la barra de herramientas principal indica
que el modo de bloqueo esta activo.

11 Configuracién y ejecucion de listas de trabajo.
a Haga clic sobre la pestafia Worklist (Lista de trabajo) para mostrar la

ventana Lista de trabajo. Si la ventana Lista de trabajo no esta visible, haga
clic en View (Ver) > Worklist (Lista de trabajo).

Haga clic con el botén derecho del ratén en la esquina superior izquierda de
la lista de trabajo.
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: Worklist

v Wb » 5] —

jample Position Method Data File Sample Type

Add Muttiple Samples...
Add Sample
Add Script...

Jall=3

Copy Ron(s)

Delete Rowf(s)

Add Column(s)...
Show/Hide/Order Columns...
Text Size »
Add Worklist...

Warklist Run Parameters...
Import Worklist...
Wrap

v Track Worklist Run

Worklist

lorklist | Method Editor | Sample Run |

¢ Haga clic en Add Multiple Samples (Anadir miltiples muestras). Aparece
el cuadro de didlogo Anadir miltiples muestras.

d Introduzca toda la informacién en la pestana Informaciéon de muestra.

e Haga clic en la pestaiia Sample Position (Posicion de muestra) para
especificar las ubicaciones de los viales de muestras (asegirese de que se
ha configurado el tipo especifico de bandeja de muestras haciendo clic con
el botén derecho del ratén en la imagen del dispositivo de automuestreo).
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Add Multiple Samples

Sample Information | Sample Position

=

Select Well-plate or Vial Tray
Select Tray
& Well-plate Tray
Plate 2
= Vial Tray \ ALS
Tray A
Tray B
= CTCPAL
Plate 1

Plate/Tray Type
“96Agilent”

=  Selection Origin

@ Topleft " Topright

¢ Boftom left ¢ Botiom right

Number of samples

=

Block Increment
& Row majer
€ Column major
" Serpentine

Number of replicates

Plate

2 [ [t

Viel

Il-plate Tray

=

=

GL5)
®

5 & 7 8 9 10 11 12

OK Cancel

Especifique las ubicaciones, y pulse el botén OK.

Para configurar la ejecucion de la lista de trabajo, haga clic con el botén
derecho del ratén en la esquina superior izquierda de la lista de trabajo y
seleccione Worklist Run Parameters (Parametros de ejecucion de la lista
de trabajo).

Haga clic sobre la pestana Pagina 1.

Escriba las rutas de los archivos de método y de datos.
Haga clic sobre la pestana Pagina 2.

Revise la informacién y pulse el botén OK.

Para iniciar la lista de trabajo, pulse el botén Run Worklist (Ejecutar lista
de trabajo) (([[3»)) de la barra de herramientas principal o el botén
Ejecutar (h) de la ventana Lista de trabajo.

Puede ejecutar la lista de trabajo tanto en modo bloqueado como desbloqueado.
Cuando el modo esta bloqueado, nadie puede cambiar el método ni la lista de
trabajo mientras ésta se ejecuta.
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Para usar un método de adquisicion que posea un método de AD diferente que el
introducido para la lista de trabajo, muestre la columna llamada Anulacion método AD de
la lista de trabajo usando el cuadro de dialogo Show/Hide/Order Columns
(Mostrar/Ocultar/Ordenar columnas). En esta columna, escriba el nombre de otro
método que contenga los parametros de AD que desea usted usar para la muestra. Se
usara la parte de AD de este método en lugar de la parte AD del método actual.

También puede escribir el nombre de este método en el cuadro de didlogo Aiadir muestras
multiples.

Paso 5. Revise los resultados con el programa Qualitative Analysis

Use el programa Qualitative Analysis para realizar estas tareas y mas:
Revisar los resultados para el desarrollo del método de adquisicion.

Seleccionar los iones precursor y de producto mas adecuados para los
analisis MRM.

Encontrar compuestos.
Identificar compuestos.
Realizar extraccién de caracteristicas moleculares.

Haga los ejercicios de la Guia de familiarizacion con Qualitative Analysis para
ayudarle a aprender como usar el programa Qualitative Analysis.

Haga el Ejercicio 1 de la Guia de familiarizacion con la Adqusicion de datos del
triple cuadripolo para ayudarle a aprender a usar el programa Qualitative Analysis
para desarrollar métodos de adquisicion.

También puede consultar la Ayuda en linea del programa Qualitative Analysis
para aprender a realizar mas operaciones para analizar sus datos.
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Paso 6. Revise los resultados con el programa Quantitative Analysis

Otra herramienta principal para analizar y realizar informes de resultados del
LC/MS triple cuadripolo es el programa Quantitative Analysis.

e Haga los ejercicios de la Guia de familiarizacion con Quantitative Analysis
para ayudarle a aprender cémo cuantificar los archivos de datos adquiridos.
Configure un lote y un método para cuantificar automaticamente un
conjunto de muestras.
Revise los resultados aprendiendo a ver y usar la pantalla de resultados
Batch-at-a-Glance (Un lote de un vistazo).

Identifique y use valores atipicos para cambiar el método y recuantificar los
datos usando un mejor ajuste de curva de calibracién u otros ajustes mas
adecuados.

También puede consultar la Ayuda en linea del programa Quantitative Analysis
para aprender a realizar mas operaciones para analizar sus datos.
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Paso 6. Revise los resultados con el programa Quantitative Analysis

LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 6400 Guia de inicio rapido

33



www.agilent.com

En este libro

Este libro contiene breves

instrucciones para ayudarle a

dar los primeros pasos con su

LC/MS triple cuadripolo

Agilent. Este libro da una

mirada rapida a cémo usar el

programa Data Acquisition (de

adquisicién de datos) para:

¢ Preparar el instrumento
para una ejecucion.

¢ Configurar métodos de
adquisicion.

¢ Configurar y ejecutar listas
de trabajo.

Microsoft®, Windows®,

Windows 7® y Excel® son marcas
registradas de Microsoft Corporation
en los EE. UU: y/o en otros paises.

© Agilent Technologies, Inc. 2015
Revision A, febrero de 2015

(G3335-95182
Revision A0

~#i%- Agilent Technologies



	¿Qué es el sistema LC/MS triple cuadripolo Agilent serie 6400?
	¿Qué hay de nuevo en Data Acquisition?
	Dónde encontrar información
	Ayuda
	Documentos
	Formación

	Primeros pasos
	Paso 1. Ejecute el software Data Acquisition
	Paso 2. Prepare los módulos del LC
	Paso 3. Prepare el instrumento triple cuadripolo
	Paso 4. Configure y ejecute un método de adquisición
	Paso 5. Revise los resultados con el programa Qualitative Analysis
	Paso 6. Revise los resultados con el programa Quantitative Analysis



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (None)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.5
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.1000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams true
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage false
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo false
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings false
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
    /FuturaBal-Bold
    /FuturaBal-Book
    /FuturaBal-BookItalic
    /FuturaBal-Heavy
    /FuturaBal-Light
    /FuturaBal-Medium
    /FuturaBal-MediumItalic
    /Futura-Bold
    /Futura-BoldOblique
    /Futura-Book
    /Futura-BookItalic
    /FuturaCE-Bold
    /FuturaCE-Book
    /FuturaCE-BookItalic
    /FuturaCE-Heavy
    /FuturaCE-Light
    /FuturaCE-Medium
    /FuturaCE-MediumItalic
    /FuturaGrk-Bold
    /FuturaGrk-Book
    /FuturaGrk-BookItalic
    /FuturaGrk-Heavy
    /FuturaGrk-Light
    /FuturaGrk-Medium
    /Futura-Heavy
    /FuturaL5-Bold
    /FuturaL5-Book
    /FuturaL5-BookItalic
    /FuturaL5-Heavy
    /FuturaL5-Light
    /FuturaL5-Medium
    /FuturaL5-MediumItalic
    /Futura-Light
    /Futura-Medium
    /HelveticaNeue-Bold
    /HelveticaNeue-BoldItalic
    /HelveticaNeue-Italic
    /HelveticaNeue-Roman
    /ITC-Zapf-Dingbats-SWA
    /KM-Symbolnew
    /MinoltaSymbols-Normal
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 150
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 600
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.00000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.76
    /HSamples [2 1 1 2] /VSamples [2 1 1 2]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.76
    /HSamples [2 1 1 2] /VSamples [2 1 1 2]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 15
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 15
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 150
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 600
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.00000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.76
    /HSamples [2 1 1 2] /VSamples [2 1 1 2]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.76
    /HSamples [2 1 1 2] /VSamples [2 1 1 2]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 15
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 15
  >>
  /AntiAliasMonoImages true
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 600
  /MonoImageDepth 8
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.00000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile (None)
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName (http://www.color.org)
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /SyntheticBoldness 1.000000
  /Description <<
    /JPN <FEFF3053306e8a2d5b9a306f300130d330b830cd30b9658766f8306e8868793a304a3088307353705237306b90693057305f00200050004400460020658766f830924f5c62103059308b3068304d306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103057305f00200050004400460020658766f8306f0020004100630072006f0062006100740020304a30883073002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d30678868793a3067304d307e30593002>
    /DEU <>
    /FRA <>
    /PTB <>
    /DAN <>
    /NLD <>
    /ESP <>
    /SUO <>
    /ITA <>
    /NOR <>
    /SVE <>
    /ENU <>
  >>
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [600 600]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


