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NOTES

« Tous droits réservés, y compris les droits de reproduction de ce manuel,
en tout ou en partie, sous quelque forme que ce soit, sans 'autorisation de
Shimadzu Corporation.

» Les informations de ce manuel sont sujettes a modification sans préavis et
ne représentent en aucun cas un engagement de la part du fournisseur.

» Toute erreur ou omission pouvant s’étre produite dans le présent manuel
en dépit du soin extréme apporté a sa rédaction, sera rectifiee dés que
possible, mais pas nécessairement immédiatement apres leur détection.

» Les pieces de rechange pour ce produit resteront disponibles sept ans
apres I'arrét de la production. Veuillez noter que nous ne serons peut-
étre plus a méme de fournir des piéces de rechange apres cette période.
Toutefois, en ce qui concerne les piéces qui ne sont pas des piéces
Shimadzu d’origine, la durée de disponibilité est déterminée par leur
fabricant.

» Le contenu du disque dur d’'un PC peut étre détruit a la suite d’'un
accident. Effectuez des sauvegardes de votre disque dur pour protéger
vos données importantes.

» Sil'utilisateur ou le lieu d'utilisation change, veillez a toujours conserver ce
manuel d’utilisation avec 'appareil.

» Si ce manuel est perdu ou endommagé, prenez immédiatement contact
avec votre représentant Shimadzu pour en demander le remplacement.

+ Windows est une marque déposée de Microsoft Corporation aux Etats-
Unis d’Amérique et/ou dans d’autres pays.

* Les marques commerciales et les noms commerciaux de tiers peuvent
étre utilisés dans cette publication pour faire référence aux entités ou a
leurs produits/services, qu’ils soient ou non utilisés avec le symbole de
marque “TM” ou “®”.

» Les captures d’écran de produits Microsoft sont utilisées conformément
aux directives de Microsoft Corporation.

©2022 Shimadzu Corporation. Tous droits réserveés.

Ce manuel est une traduction frangaise d’un document en anglais intitulé

« LabSolutions CL Getting Started Guide » (225-45805, Premiére edition,
Avril 2022).

Les noms de modéles spécifiques ne sont pas indiqués dans les descriptions
communes aux instruments LCMS.

Lindication “LCMS/MS” est utilisée dans les descriptions communes au
modeéles LCMS-8045 CL/LCMS-8050 CL/LCMS-8060 CL/LCMS-8060NX CL.
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Types de manuels

LabSolutions est accompagné de cing manuels d’instructions.

Vous pouvez également vous reporter au logiciel (menu d’aide [Help]) pour vérifier les parametres des
écrans.

Les pages suivantes vous indiqueront comment tirer le meilleur profit de ces manuels.

M Guide de démarrage S

LabSolutions CL.

Ce manuel est destiné aux débutants.
Suivez la séquence de procédures détaillées dans ce guide pour vous
familiariser avec le fonctionnement de base de LabSolutions.

M Operators Guide B System Users Guide
Ce manuel fournit des informations Ce manuel décrit 'administration du
détaillées sur 'ensemble des opérations systéme et 'administration des données.

d’acquisition de données dans
LabSolutions, telles que configuration
du systéme, analyse des données,
traitement séquentiel et fonctions de
génération de rapports.

M Data Acquisition &
Processing Theory Guide

Ce manuel décrit la théorie de la
détection des pics et de analyse
quantitative des échantillons
d’échantillons. |l est destiné aux
utilisateurs avancés.

La signification des symboles utilisés dans
ce manuel est la suivante.

[ | Help 59’»_ Conseil utile pour un
- , . . Conseil bon fonctionnement de
Utilisez le menu de l'aide interactive B
. . . 'instrument.
du logiciel si vous voulez en savoir
davantage sur les paramétres des = Indique la référence &
Référence utiliser.

écrans.

vTIDS Informations

supplémentaires qui peuvent
étre utiles pour I'exploitation
de I'instrument
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LabSolutions-Que peut-il faire ?

Bien gu’intégrant des fonctions trés sophistiquées, le logiciel LabSolutions est d’utilisation trés facile.
Il constitue une aide puissante pour I'automatisation et 'amélioration de I'efficacité des opérations
d’acquisition séquentielle des données et d’analyse.

LabSolutions vous permet d’effectuer les opérations suivantes :

* Acquisition de données et commande des
instruments d’analyse

* Analyse de données et visualisation des données

» Création et impression de divers rapports
personnalisables

Structure du systeme

Ce Guide de démarrage décrit les opérations d’acquisition des données en présupposant que le
systeme comprend les instruments suivants. La disponibilité du spectromeétre de masse dépend de la
configuration du systéme.

Les chapitres portant le suffixe “(LC)” se rapportent au systeme sans spectrométre de masse. Les
chapitres portant le suffixe “(LCMS)” se rapportent au systéme avec spectrométre de masse.

Systéme a gradient haute pression

* Contréleur du systeme «----+-+- CBM-40 CL e Pompe «rrrrreeieeees LC-40D XR CL (2 unités)
* Four pour colonne «----+-+- CTO-40C CL < Détecteur «----+------ SPD-40 CL

« Echantillonneur automatique --- SIL-40C XR CL « Détecteur MS ------- LCMS-8060NX CL

* Unité de dégazage -+ DGU-405 CL
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Conditions d’acquisition

Pour acquérir des données de la maniére décrite dans le présent Guide de démarrage, préparez une
colonne, une phase mobile et des échantillons conformément aux instructions suivantes.

LC

Shim-pack VP-ODS
(150 mm L x 4,6 mm d.i., 5 ym)

Pompe A = eau, Pompe B = acétonitrile
1,0 mL/min
40 °C

254 nm

10 uL

Echantillons standards contenant un mélange d’esters d’acide
parahydroxybenzoique (parabénes), a 10, 20 et 40 ppm, et
2 échantillons inconnus.

LCMS

Shim-pack XR-ODS
30 mm x 2,0 mm d.i., 2,2 ym
(Shimadzu Réf. 228-41605-91 ou équiv.)

Mode gradient binaire %

Pompe A: solution d’acide formique 0,1 %

Pompe B: solution d’acide formique 0,1 % /
99,9 % d’acétonitrile

)

Echantillons utilisés pour I'optimisation des
méthodes

A (Procaine) : solution 0,5 ng/pL

B (Vérapamil) : solution 0,5 ng/uL

C (Warfarin) : solution 0,5 ng/pL

Echantillons utilisés pour la création de courbes
d’étalonnages

A, B, C 0,01 ng/uL, mélange (échantillon standard)
A, B, C 0,05 ng/pL, mélange (échantillon standard)
A, B, C 0,1 ng/uL, mélange (échantillon standard)
A, B, C 0,5 ng/uL, mélange (échantillon standard)
Echantillon inconnu (& analyser quantitativement)
(A, B, C 0,075 ng/pL, mélange)

IO=0
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Types de fichiers

Fichier de données (.Icd)

Ce fichier contient tous les résultats d’analyse et les informations
d’acquisition des fichiers suivants.

Fichier de méthode (.lcm) Fichier séquentiel (.Icb) Fichier format de rapport
Conditions d’acquisition, Ce fichier permet d’assurer (.Isr)

conditions d’analyse, l'acquisition de données Ce fichier est utilisé pour
informations de courbe continue d’échantillons imprimer les résultats de
d’étalonnage, etc. séquentiels. I'acquisition des données.

6 Guide de démarrage



Fenétre principale de LabSolutions

Les instruments d’analyse connectés au PC s’affichent sous la
forme d’icones.

Double-cliquez sur un instrument pour lancer le programme
[Realtime Analysis] dans lequel les paramétres d’acquisition des
données sont définis et ou se fait I'acquisition des données.

mLal lutions CL Main (System Administrator) — O >
File ¥8w Process Window Help

@& ?

—

Instrument 1

Affiche les icones pour le programme [Postrun
Analysis] (analyse des données), et le programme
[Browser] (affichage des chromatogrammes et calcul
quantitatif des résultats).

Affiche les icones des programmes d’administration
du systéme relatifs a la définition des politiques de
sécurité, a 'administration des utilisateurs et a 'accés
du journal des événements.

Affiche les icones des différents manuels PDF et le

vl menu Aide accompagnant LabSolutions.

Programmes principaux et fenétres principales de LabSolutions

Programme Programme
[Realtime Analysis] [Postrun Analysis]

)4 )4 )4 ¥ ¥ ¥

Fenétre
[Realtime Batch]

Programme [Browser]

Fenétre
[Quant Browser]

Fenétre Fenétre Fenétre Fenétre

[Data Acquisition]
pour I'acquisition de
données

[Data Analysis] [MS Data Analysis]
pour I'analyse des pour I'analyse des
données données

[Data Browser]
pour la comparaison
de données

pour une acquisition de
données

pour 'analyse de données
provenant de plusieurs
échantillons

continue
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Fenétres de LabSolutions

L’exemple suivant décrit la fenétre du programme 0;;; e

[Postrun Analysis].

claans 3@

Barre de titre

Cette barre affiche les noms
du programme en cours, de la
fenétre, du fichier chargé, ainsi

que d’autres informations.

[ IEE File Edit View Method Qualitative Quantitative Layout Tools Window Help

(EEEIEEREDEERE

REEFREIEEELTYIET D)

Barre de menus

Barre d’outils

Cette barre affiche la fenétre en cours et les menus
disponibles en fonction des autorisations d’utilisation

de l'utilisateur actuel.

Cette barre regroupe les icones des options de
menu et des icones de commande des instruments
d’analyse les plus utilisées.

Barre d’assistant

Exploration de données

Fenétre

Cette barre regroupe
les icones d’opérations
d’acquisition de
données fréquemment
utilisées.

Cette sous-fenétre
affiche les noms des
fichiers présents dans le
dossier sélectionné.

Cliquez sur pour
changer de dossier.

—_— iy
Folder:
Filename
1) Samplel
LT v
MS -

Dans le programme [Realtime Analysis], les fenétres
[Data Acquisition], [Realtime Batch] et autre s’affichent
sous forme d’icones dans la barre d’assistant.

Dans le programme [Postrun Analysis], les fenétres
[Data Analysis], [Calibration Curve], [Report Format] et
autres sont affichées.

Changez de fenétre en cliquant sur les icones de la
barre d’assistant.

= G T BT Pl See T ST
ol ol
it}

o oo S| T

AR TSES A T T S

Output Window (Fenétre de sortie)

Cette fenétre affiche un historique des opérations d’acquisition de données et les messages d’erreur générés.

| Sub Message

Loz

Message:
WS is the exchange fime of the ofl of 2 rlary pump.

| Date | Time. Code | B
[2715/72008 [75720AM 57358 System Adm| _|
13

<[> ]\ message /

|« [

i »
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Ouvrir les fenétres

M Définissez les parameétres d’acquisition de données et exécuter un single run

Ouvrez la fenétre [Data Acquisition] a partir de la fenétre principale. ggce& Single Run (LC)

V¥ Fenétre principale =
[l LabSolutions CL Main (System Administrator) u] be Rélérences' Smgle Run (LCMS)

Flle View Process Window Help

@ ?

rsrmeTiee (Y Programme [Realtime Analysis]

a 74 Realtime Analysis (Instrument1-System Administrater) - [Data Acquisition - MethodTlcm]

Instrument *
9

{4l File Edit View Method Instrument Acquisition Data Tools Window Help
AF «k LR (OELdE ? i2o@ 0

o N L % o ik d B R i 7
I =9ty Fenatre [Data Acquisition] = e

=] UY Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method1.lcm)
o iUl File Edit View Method Instrument Acquisiion Data Tools Window Help

18 g = c = - ~ =
riD'ﬁEl « 0 B R O= 7 iR @@L

Pl T BE@Ec=E0 (SHEERTBQR

|

Main LCReady MSReady
Acquisition Sample Hame

Sample 1D :
Diata Comment

Lc M5 ALL
[M5 Runring Time: 55.97 / 250 min Scantt: 0 lnten.: 0

x100,000

1

[Eventit: 1 Polaity: + Mode: MRM
T

M Analyse des données et calculs quantitatifs (LC)

Ouvrez la fenétre [Data Analysis] a partir de la fenétre principale. .&%:cﬂ- Analyse des données (LC)

V Fenétre principale

. 9@3 ' I; ¥ Programme [Postrun Analysis]

0 I 9 |
i L
Data Arayss
Adraristratian ‘ - = . ’ I
= I Folder: B Chromatogram View
. babSoltons'SanpieV.C my Max ntensity :107.701
| s 100{oetedior AZSATm i 6263 ten. L
[ I —— 7 e e A A g
o oy’ [ Test 513 00 10 20 30 4o 50 60 WED 90 min
—r v Max ntensity :107.701
o [tk Detecior AZ5amm Tie G555 ien 0010
il 100
‘ ) o a
4 : <] j\
)/ ; o TR SRR R SRR R - R .
/T 0 © ResulsView - Peak Table T & Mathod View - Peak Insgialion P2 64 viers
. w FEFE | @o " Pesk Teble | Compaund | Group | Calfraton Curve | Iniegraian [Identfication [ Quarttatve | Compound [[+ ]
[2 3046 582518 1076 —
5505 527123 &30 || siope: 1000 Wmin
Detector ACh1) - 8267 490019 41
lax ntensiy : 107,701 otal 212572 2543 Dt 0 uv/min
T.0BL 1000 min
Vin. Area/Height: 1000 corts ([l
Calcuiatedby: @ Area O Height |
<D\ or A-Chi (f < ’
a5 e R [<T3 \Detector A~ chi ¢ < (1] ™| B

ﬁﬁ] " Deto Ay |
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M Analyse des données MS et calculs qualitatifs (LCMS)

Quvrez la fenétre [MS Data Analysis] a partir de la fenétre principale.

V Fenétre principale
i

File

o X

CL Main (System Administrator)
View Window Help

&7

¥ Programme [Realtime Analysis]

,ggce6. Vérification des résultats du single run (LCMS)

Tools [ Postrun Analysis (System Administrator) - [Data Analysis - Untitled]

e Edit View Method Layout Jools Window Help

o B (8 R | || 43 | &
Filename
1) sample1 Jed 50 Segrer RN P PR
1] Tutorial_Std01.1ed = Maxitonsty: 14183 (et il Namel
[22) Tutorial_Std02.cd D s asul e 20 Toe 350 Com SR e R "
| Std02. Fiename L A (DigalMethod i Nane]
] Tutorial_Std03.Jed 2 Samplel By hodem
Data Analysis | Std03. ampls 12500
1] Tutorial_UnkD1.... o000 (o]
4 Tutorial_Unkoz.l... o] ‘ \ [E—
M & Tutorial_UnkD3.l... o] I
braion ] Tutorial UnkD41... | Ly
. 2500 \ a
. (1) Tutorial_UnkD3.L... | N @ Datehcauied]
/ IR - [
= o o DM M . ko ke S e
I 3 B SpectumView Sk )Hoveiay
Fostun Batch Serloy vt AN Pt Tare &) )
oten (c10.000) Base Pesc 100/ 10360
' g e s o gl
ki
SpectumType 55w AR TR AT C T TR O™
Y] centroid Eventtt: 2MRM(D+) Ret Tine - [0.630->0.640}{0.584<>0.738] Scan: [368374H341<>431]
[rofie | gbten 0 Ssepeskctest 0
- O A e TRl e o
|
ICERE! MR AR
Eventtt: 3MRM(D+] Ret Time : (01,6320, 6421{0.585¢>0.740] Scant: [363>375H342<>432]
Joten BasoPenk 163 3
7 g A TR 0 %l
i
b R T R N M P R
< || | [50 retevon- s P 50 WahodVin Feak iegion Fotaees
s =
i btensty - 7932 Spectu [peak Table | Compound | Group nteraton | identcaton | Quanttatve | Conpound | Group | Performance [ €41
T Fow Spoctnm T Emss =
Top Time | Start Time| End Time | _Top Time | Start Time | End Time| 1t 3
O T
Auto(Area) Auto(Height) @ Advan
Mapeskc ]
| i 5 -
Sepe: B
Drift: ] o
= =) « " ol E2=] D
L [EE TR | it ws vaan |
NuM

M Acquisition de données d’une table d’échantillons

Ouvrez la fenétre [Realtime Batch] a partir de la fenétre principale.

V¥ Fenétre principale

LabSolutions CL Main (System Administrator)

x

File View Process Window Help

V¥ Programme [Realtime Analysis]
o

Instrumer,

Ek([O=EE 7

wliE g ?

©© D

L@

Instrument1

=

Référence

LCReady PDAReady MSReady

S ample Name
5 ample 1D
Data Comment

ic [poa M A
[MS Running Time: 0,007 10.00 min Scar: O Inten.: 0

7. Séquence en temps réel

V Fenétre [Realtime Batch] T 00
B - Untitled (LCMS)] - o x
[#Eile Edit View Instrument Batch Tools Window Help -&x
DB «k |6 ([D=E 2 i5 @
EEL PrLRER RN e =k
IamLal lx
Analysis | Analysis Type Method File Level# | Inj. Volume Report Format File
ehodTIon Sa01ics
NehodTlen Sizied
NehodTion Satied
ehodTlon Sdteies
Method 1 icm Unk0Tled Report11sr
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M Vérification des résultats quantitatifs

Ouvrez la fenétre [Quant Browser] a partir de la fenétre principale.

¥V Fenétre principale ,ﬁg“& Analyse de données quantitative

LabSolutions CL Main (System Administrator) - o x

Eile View Window Help )
& ? V¥ Programme [Browser]

0 N Mmgh E Browser (System Admini:
E— File View Tools Window Help
r,"T
¢ @ ﬁ RS e e _________—________________hEN
[t et s Postrun Browser [SE]
ta\Projectl b f? ° CENEDE B Ve G e

Rt T | [ iyt | nticon | Gt | Corood [Group [permonce | gocnr <
f[DE] Weme [ Twe | ms [ matme | G
N = S —

-
[ samplel.lcd

14 Tutorial_Std01.lcd
o) Tutorial Std02.Icd
1] Tutorial_Std03.Icd
[oSmorialaink01.Icd
14 Tutorial Unkd2.led
o) Tutorial nko3.1cd
[ Tutorial Snkod.lcd

[ Tutorial, inlﬂS.l(d

OXi
ozt

|
)

AdlrmiristrEtian

7
AnLa M —
izl I i
[ X ot [
P e ettt
- E o]

PN o P

B Comparaison de données

V Fenétre [Data Browser]

Ouvrez la fenétre [Data Browser] |

a partir de la fenétre principale. | e —
[ —

Hw 9. Analyse de données qualitative o

u [TEFE | @ owooe]
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Chapitre Y. Démarrage

Vérifiez les branchements.

Assurez-vous que tous les éléments (pompe,
échantillonneur automatique, four de colonne et
détecteur) des instruments analytiques sont bien
branchés au controleur du systéme et aux cébles de
liaison optique.

2 Allumez tous les instruments.

Mettez l'interrupteur situé a l'arriere du LCMS-8060NX en
position marche.

Q‘ Linterrupteur est normalement déja en position marche.

\J

3 Vérifiez que les arrivées des gaz azote et argon se font
correctement a I'instrument MS.

4 Démarrez le PC.

5 Controlez que I'icone [LabSolutions Service] dans la zone de
notification de la barre des taches est vert.

EPss

Couleur de I'icone | Etat de LabSolutions | Opération
Verte Normal
Jaune Démarrage en cours Patienter
Veuillez redémarrer le
Rouge Erreur PC.

12 Guide de démarrage



7 Connectez-vous.

Login

LabSolutions CL

VIMUser ID:] : Admin ?

User ID: l

Password: ‘

| | Change Password = |

9.T| oo ][]

LabSolutions CL Main (System Administrator)

File View Process Window Help

m}

x

G 7

]

s

@Em 4 Double-cliquezeJ

Guide de démarrage
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Ouvrez la fenétre [Data Acquisition].

VL

) 2 Si |2 barre d’assistant
[Main] n’est pas affichée,
cliquez sur le bouton [Main].

Q. Cliquez sur si la barre
d’assistant n’est pas affichée.

A} <altime Analysis (Instrument1-Syste/ Administrator) - [Data Acquisition - Untitled]

{400 le Edit View Method InctmiA=nt Acquisition Data Tools Window Hel
H q b
0|26 | <6 | BF :
S \E e M Y

==y
[LcReady MSReady |

Sample D
Diata Comment -
Lc M5 ALL
M5 Rurring Time szlwm 00 min Scand: O Inten: 0

BEuiRcE® ? SEEETTRSM 7

1 gglx100.000)

0.7

4 glx100
U-I T T T T T T T T
105.0 110.0 115.0 120.0 125.0 130.0 1350 140.0
8 Istrum ameters View | Momal |[Advanced | End Time 6000 min |

[Ready] doit étre affiché pour tous les composants du systeme. |¢msergan..
g%. Si [Not Connected] s’affiche, suivez les -
recommandations ci-dessous. Ei
« Veérifiez que le systéme est sous tension (ON).
« Vérifiez que les instruments sont correctement
connectés.
* Contrélez dans la sous-fenétre [System Configuration]
que les parametres de configuration du systéme sont
corrects.
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Chapitre 2 Paramétrage de l'instrument (LC)

La méthode d’acquisition des données (paramétres de I'instrument) est sauvegardée dans le fichier de
méthode une fois qu’elles ont été définies dans la section [Instrument Parameters View] de la fenétre

[Data Acquisition].
Ce chapitre explique comment définir les parametres de l'instrument.

Z aadey)

Définissez chacun des paramétres au niveau de I’onglet [Simple
Settings].

LCReady = ¥
=

—-1 LC Running Tirme: 3.57 /10,00 min Detector A[254nm). Ot

j Vav | 25 | 25 [nm

i: LC Stop Time : 10.00 min

= Instument Parameters fiew olm[l:lvanced End Time : 10.00 min Downioad
llS\mpIeSetnngs I C Timef'rog. | AutoPurge 6

9’ LC Time Program [#] Detector A
LCStopTime: 1000 min Wavelengthcht: | 254 | m Cochez le [Detector A] [+].
G tion tme Wavelength Cha: . @== Wavelength Ch1 : 254 nm
Pume e 2 ] mn J End Time - 10.00 min
Mode: W}
L:j [ Total Flow: 10000 mL fmin [#] oven - 1@
Pump B Conc.: T 45.0 % Temperature: fﬂ C =
Mode : Binary gradient Cochez la case [Oven] [+].
(gradient binaire) Temperature : 40 °C
T.Flow: 1.0000 mL/min
B.Conc: 45 %

Rﬂég,é,e,,ce Voir P.5 pour en savoir plus sur les conditions
d’acquisition des données.

Voir “Set the Instrument Parameters” au chapitre “LC
Data Acquisition” du manuel Operators Guide for LC
system pour en savoir plus sur les paramétres de
Pinstrument.

Référence
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3 Enregistrez les conditions d’acquisition des données.

Main LCReady
. Le dossier initialement affiché ici est le dossier
4 Save Method File As > par deéfaut.
Save [ c v| @ Pour changer de dossier par défaut, voir
) J l@
Mame Date modified Référence DOSSIer par defaUt et Changer le
GPC 2 5 dossier par défaut” P.16 —
i-DReC (B
i-PDeA R

Demo_Method.lem

Entrez “Method1”.

Demo_Sys5u

Cliquez ici pour télécharger les
conditions d’acquisition des
données dans l'instrument.

U Method 1 Jcm]|

Save astype: | LC Method File (*lcm

T 1

B Instument Parameters Yiew Homeid (A dvanced End Time - 10.00 min a Download

LabSqutions\

Dossier par défaut et changer le
dossier par défaut

® [ ]
Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method1.lem] . R 1 X
I - o o Utilisez cette sous-fenétre pour changer
File Edit \Eo o s B Trvs L dmn . )
E] = de dossier ou en créer un nouveau.
L S| :H| oIS H s
Gk )
| K — ]
ain Folder: ag ’ecthMer * Le Ready
cquisitio C:\LabSolutions\sampleLC ~

® Z Lookin: | C:\LabSolutons\Sample\L.C || dose | f IT r
Filename

Modified Dl

cthod.l.. 3/10/2017 -y Manual ~| | New Folder... Detail..
MSLibrary

sSuit_..  3/26/2011 MultiDataReort tem |Value Setlid Units
M hodlem 1/21720144 R“ atanepo e ——— Pump Sy oo ‘
esource T - =
[ Library:farch ... 11/13/2015 i = 5357 Wi
[ Metholiem 272872022 e Dt
[ pa_ Ml hodlem  3/1072017 c
) Tutoria | dethod... 3/10/2017 MSMS
.| Supplement b
H -} System :‘
Ce dossier est le Tomoate R o
H A f 25 5 5 min
dossier par défaut. ity
] Wor

End Time : 10.00 min 7 g Downlo:

16 Guide de démarrage



LabSqutions\

i weLevcnr  Panneau de commande

Le panneau de commande vous permet de modifier les conditions d’acquisition
de données (paramétres de I'instrument), contréler I'instrument et vérifier son

statut. Cette section explique comment définir les paramétres de I'instrument a
I'aide du panneau de commande. ®

o
0
)
o,
=
@

N

= = = ==
=] Emo) (@ @ G )
e e —— 3l 5| B
Pump System A Mode A | Injection Vial No. « .
Isocratic flow (362 140 Jc
[T L foe " | Cette partie s’appelle le panneau de commande.
. e Elle permet de vérifier le statut de I'instrument.

A

Nomal [ End Time . 10.00 rin Method [Method lem | Tl Dowrload

mple Settings | L€ Time Prog.  AutoPurge

LC Time Program Mpetector A Oven
el el i ¢ Définissez les conditions d’acquisition des

- gt [0 Jun données (paramétres de l'instrument).
PumpAFiow: [ 01000 | m

Pump B Flow: 0.1000
Cliquez ici pour télécharger les conditions
9—‘ d’acquisition de données dans l'instrument
C= N
—— et pour fermer cette sous-fenétre.
e Parametres du basculement d’écran
Dans la sous-fenétre [Display Settings of Instrument Parameter View], vous pouvez choisir
d’afficher le panneau de commande ou la vue des parametres de l'instrument.
[7 Reaftime Analysis (Nod-Gystem Administrator) - [Data Acquisition - Tu
File EdilView| Method Instrument Acquisition Data Tools W e . - .
o LC Chromatogram » o - o
=
e =P|+3 1
[ Display Settings of Instrument Parameter View... ] x
— —— u:m‘;‘;;ny
Data Explorer Lj
I}Jﬂwn 1025 1050 1075 1100 125 150 "rs g
3 E Mol |[Advenced] [ End Time -10.00 min = Downioac
Data Acquisiton  LCTime Prog. Pump Detector A Column Oven Controller Autosampler AutoPurge
- - gram LCTime Program [ Acquisiton Time (Detector A) 2
3 LC Stop Time: -I ! - min ‘Sampling:
= T | =T
i et of uisition dtne (00|
(== \l -
n r
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LabSqutions\

- Controle de la ligne de base

Ce controle de la ligne de base vous permet de vérifier si, au niveau de la ligne de base, les

valeurs du bruit de fond et de la dérive se situent bien dans les limites du temps prédéfini et

au niveau du seuil ou en dessous.

Les parametres de contrdle de la ligne de base sont sauvegardés dans le fichier de méthode.

B Instument Parameters View [y B T =

A -
Detector Channe Detector A A
[ Start End Threshold
stem suitab Noise: 0.0 = 15.0 min 50
LC Running Time: 7.28 / 10.00 min Detectar A[254nm): Omt' m Drift: 0.0 = 15.0 min 5000
00—

uv 19
uvfh 9

Cochez les cases [Noise] et [Drift] [#], et renseignez les champs [Start], [End] et [Threshold].

: c;sei. Dans la sous-fenétre [Baseline Check], il est possible de modifier la méthode de calcul du bruit
de fond, ainsi que le délai maximal lorsque le contrdle de la ligne de base échoue [Fail] dans

les limites du temps prédéfini.
1> Voir Help pour en savoir plus.

Reéférence

=
Hi=) s

|Ld esting baseline stability

== LC Rurnning Time: 7.61 /10,00 min Detectar (28

LC’@ Acquisitio

Samplz D
Diata Comment :

Une fois la mesure terminée, les résultats du contréle

s’affichent dans la sous-fenétre [Baseline Check

Results] et la fenétre [Output Window].
Fenétre de sortie [Output Window]

= Message

Sub Message

| -

4 Start the baseline check.

Detector A ASTM noise 0.00-15.00min(Criteria 50.00uV). dritt 0.00-15.00min(Criteria 5000.00u

E

Passed the baseline check

Pass ASTM noise : 18.36uV, drift - -0.32uV/h

(<[ r [\ Message /

K

n

3

=

Résultats du contréle de la ligne de base

[270f] Passed the baseline check.

Failed ASTM noise : 18.36uV. drift : -0.32uV/h

ok _J[ Hee
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LabSqutions\

- Test de la pente

En effectuant le test de la pente (Slope Test), il est possible de définir automatiquement
la sensibilité de détection des pics (valeur de pente), a partir du niveau du bruit de fond
et de la dérive apparaissant sur le chromatogramme avant 'acquisition des données.

Cette section décrit le test de la pente. ®

Z aadey)

N

Q. » On entend par valeurs de pente les valeurs numériques définissant les points de début et
de fin d’un pic.
Plus précisément, on considére qu’un pic commence au point ou la pente ascendante
dépasse la valeur prédéfinie et, a 'inverse, qu’un pic se termine au point ou la pente
descendante chute sous la valeur prédéfinie.

» Le test de la pente permet d’obtenir des valeurs de pente optimales a partir des données.

Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method1.lcm] — a =
File Edit View Method Instrument Acquisition Data Jools Window Help
l == ) :
= i

LCReZm Lc Ready

'l Ce menu s'affiche par un clic droit = ol

"=} sur [Chromatogram View].

L RS e s e s s v e omrmny [ e kem | Value | Setting | Units |

Base Shift

w7 g

i 75| Mommalize o s 400 " min

£ Disp

Settings... Overlap Mod

B Instrument Parameters View Graph Propetties... 1 Time - 10,00 min =, Download

Slope Test Detector A (23] Setting Slope Detector A (=3

Test Time[sec] : 50.0 8% » Slope @ Chl | EilEes uvfmin

Cancel I

' [Set to Parameter] Cancel |
Le résultat de la mesure |
s'affiche a la fin du test. Pour appliquer le résultat de la mesure aux

paramétres d’intégration des pics, cliquez ici.

'Qn;ei. Pour simplifier les valeurs prédéfinies, arrondissez-les par excés a
I’entier le plus proche de la valeur de pente indiquée.

Prenez par exemple “1000” pour 986.36.
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Chapitre 3. Smgle Run (LC)

Ce chapitre décrit 'opération consistant a mesurer une seule fois (single run) un échantillon standard
en utilisant un fichier de méthode enregistré “Tutorial_Method.lcm”.
Commencez par effectuer un single run sur un échantillon standard.

ool | 5=
H )| i 1
x| x|
Main LCReady e —
cquisiion Sample Name - ]
Sample D X
=) Data Comment
LC Running Time: 2.83 / 10.00 rin Detectar A[25dnm): -437my liem |Value| Seit j Units
Start
Single Run ]
24 3 e L]
o T - _ — T T T :‘
~ B Instiument Parameters View Mormal || Advanced End Tirne : 10.00 rin Dowhload

La sous-fenétre [Single Run] s’ouvre.
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Définissez les conditions d’un single run.

Cet exemple montre comment définir les conditions
pour verser un échantillon contenant 10 ppm de
parabénes dans le flacon n°® 1 de I'’échantillonneur
automatique et injecter 10 pL de cet échantillon.

| Single Run

| Acquisition Information

Sample Mame:

(@)
Sample ID: g:;'
C.
Option... :_'-B"
w
0 Method File: Method1.lem
Data File: Create into: | C:\LabSolutions\Sample'LC
| Test ® = Entrez “Test”.
[] Auto-Increment: ‘ o P o ~ ‘

Ll keport

Data Comment:

Sampler Vial# 1

=
=
Vial#: Tray: J._ Injection Volume : 10 uL
|

Injection Volume: | 10] uL Tray 1

Advanced > 1:9 | OK I Cancel Help

Cliquez ici pour
lancer I'acquisition.

Le statut devient Ready une
fois I'acquisition des données

‘ Q. L’acquisition des données s’arréte
terminée.

automatiquement lorsque le temps [LC Stop Time]
défini dans le fichier de méthode est écoulé.

* 4 Realtime Analysis (Instrumentl -5ystem AdminisQator) - [Data Acquisition 14 Realtime Analysis (Instrufrentl-System Administrator] - [Data Acq

e Edit View Method Instrument Acquifftion Data Tools Wind File Edit View Methfld Instrument Acquisition Data Tools

W= | =P E ‘
HEIE | I ]
o [ ——— il | @ e
T LCRUNNING @ » Main LCReady
4 ition e — Acquisition
L—'—J/ LC Running Time: 0081 /10,00 min Detector A(254nm); Oy r—l LC Funning Time: 14.39 /10,00 min Detector A[254:\

'Qn;sei. Cliquez ici pour annuler I'acquisition
des données en cours de marche.
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Chapite4, Analyse des données (LC)

Une fois le single run terminé, contrdlez les données pour vérifier que les pics ont été correctement
détectés.

Ce chapitre explique comment modifier les conditions d’intégration des pics du fichier de données
“Test.lcd” obtenues en effectuant un single run, afin d’'optimiser les parameétres d’intégration des pics.

LabSelutions CL Main (Systemn Administrator — O *

File View Window Help

2 Ouvrez la fenétre [Data Analysis].

pr— 9. Ciquez ici si la barre d’assistant [Main] ne
s’affiche pas.

Postrun Analysis (System Administrator) - [Data Analysis - Untitled]

File Edit View Method Laygut Jools Window Help

i F |
x x
(@ wain Eolder: B Chiomatogam Yiew
o = - g
L -
Data Analysis o
7]
o Tutoria
Tutoria =
Tutoria &l
o a4
Y Tutoria =]
Lo 00000 0.00025 0.00150
Tutoria
Tutoria B <> Resulls View - Pask Table B <> Method View - Pesk Integration Parameters

La fenétre [Data Analysis] s’ouvre.
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©0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000 o

Affichez “Test.lcd”.

%Eilr: Edit View Method Layout Tools

S ==

3714

@ Postrun Analysis (System Administrator) - [Data Analysis - Untitled]

Window Help

« [l )
Detector A{Ch1) -
Max Intensity : 107,701

50 10.0

B[ # ]

\ Double-cliquez ?C_

K1\ e RN

(===
e E P |
B Chromatogranm Yiew
WMax Intensity : 0
100- Time - - §:286 - -Inten. 6000
0 =
T T T T T T T T T T 1
0.0 1.0 20 3.0 40 5.0 6.0 7.0 8.0 9.0 min
WMax Intensity : 0
Time Inten. -
504
] <3|
= =
T T T T T T T T T
0.0 1.0 2.0 3.0 40 5.0 6.0 7.0 2.0 9.0 min
B €3 FResultz View - Peak Table B <> Method Wiew - Peak Integration Pz
Peak Table | Compound | Group | Calibration Curve Integration | |dentification | Quantitative | Compound | |4
Peak# Ret. Time Area Height - . o
Channel:
Width: sec
Slope: u'/min
Dt uV/min
T.DBL: min
Min. Area/Height: counts
Caleulated by
3 4 3

] Data Analysis

MNUM

Cliquez sur dans la sous-fenétre [Data
Explorer], puis double-cliquez sur “Test”.

,ﬁﬁ; Voir le chapitre “Data Analysis” dans le manuel Operators
Guide for LC System pour en savoir plus sur la fenétre

“Data Analysis”.

Suite page suivante ||l»

¥ amdeyd
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air Folder | B Chromatogram Yisw Cquuez sur [ Edi pour
DataAnalysis | |,y absolutions\Samplel.c = oy = modifier la valeur de chaque

) e aramétre.

/ ) p

Lr - T T S f\l =

4. =0 | Cliquez sur &dview pour

v ‘- m= m= == o lancer le traitement

5 it | des données, dont les

5 résultats s’affichent dans

[Chromatogram View] et
[Results View - Peak Table].

L:-' b 0 2o & 30 20 =0 50 s = aF — g’

B <> Results View - Peak Table , eﬂ < MethodV\ew-Peaklntegr-e saViewl @ Edito
Peak Table | Compound K Calibration Curve ' Integration l dentification | Quantitative | Compound

Ret. Time | Area | Height .

:a Width: 5 sec
:0* Slope: 'mnn uv,fmin]

Width : 5 sec

L)
N
\

Slope : 1000 uV/min

Calculated by @ Area Height

Q. Les largeurs correspondent a la largeur minimale a mi-hauteur (1/2) du pic a détecter.

L'optimisation de la largeur permet d’éliminer les pics de bruit de fond.

Définissez les points de début et de fin du pic par la valeur de pente.

Les points ou les valeurs absolues de la pente de la ligne de base prennent ces valeurs
correspondent au début et a la fin du pic.

= Voir “Peak Integration Parameters” au chapitre “Data Analysis” du manuel LC Operators
Refe . . N s 4z . .
clerence Guide pour en savoir plus sur les parameétres d’intégration des pics.
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Entrez les paramétres quantitatifs.

sis (System Administrator) - [Data Analysis - Test.lcd]

fethod Layout Tools Windos

BEYEEE

x
i | [0 Chomatogram View

790;“" Cliquez sur n

Heigh

= ot [\ Detector A-Chi ¢ « [

[\ I pour agrandir la
N NI A g fenétre.
A
" B > Method View - Quantitative Parame &3 vien
Eaa— Cuartitative | Compound | ]|
Quartiative Method =
[Extemal Siandard -
Calouiated by @Aea O Heght
Calbration Curve (:-r)
#of Calib. Levels: 3 =] [(sampie Inform: Q
o : s
=
w (0}
\ 4 ~
ZIOOM :

& Method Yiew - Quantitgse= Parameters

o)

roup I Performance I Custom I QC Check I Retention Indexl

y )
9*'1tegration | Identificatior lQuanhtatwe Compound I [

Quantitative Method: 1
| e — v]?— Quantitative Method : External Standard
(étalon externe)
eﬁalculated by: @ Area (@ Height — -
Calibration Curve \:l Digits
l # of Calib. Levels: 3 %
Curve Fit Type: lunear vI T Grouping Type:
[Not Used -
Zero: [Not Faorced v]
# of Calib. Levels : 3
Weighting Method: Mane -
u l ¥ Axds of Calib. Curve: @ Conc. () AreafHeight X Axis of Calib. Curve : Conc.

A

Q. » La méthode [External Standard] consiste a calculer les concentrations a partir
de la surface du pic (hauteur) d’échantillons inconnus, en utilisant une courbe
d’étalonnage basée sur un échantillon standard.

de I'échantillon standard nécessaire a la création de la courbe d’étalonnage.
° Si vous créez des courbes d’'étalonnage par la méthode des moindres carrés,
cochez [Conc.] a la ligne [X Axis of Calib. Curve].

° Dans le champ [# of Calib. Levels], indiquez le nombre de points de concentration

Suite page suivante “l»
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g = j B Chiomatogiam Yiew
4-' -
b o e RS g
B ¢ Results View - Peak Table B < Method Wiew - Compound Table &4 yiew
Compound | G c [lIntegration | identfication | Quanttative | Compound [[<]» ]
=ea<n'l Ret. Time Area Height D& Name Type Chann
t‘ o ey
< [ il A et stector A
= = [ragamin] =3 Bl arget etector A
Detector AlC e 3 4 21 B (L arget etector A
Wax Intensity - 107.70 Tota 2 254
‘_“_-'L‘,L L[+ ]\ Detector A-Ch1 g « ' ZOOM \ ’
L/
& <+ Method View - Compound T at, l A Wiew .__
e"meqmtion | Identiication | Quantitativi | Compound Isroun | Peformance [ Custom | GC Check | Retention Index]
ID# Mame Type Channel Ret. Time Conc_(1) Conc_(2) Conc_(3)
1 Methylparaben | Targst Detector A-C 3.046 10 20 40
2 Ethylparaben Target Detector A -C 3924 10 20 40
3 Propylparaben Tanget Detector A-C 5505 10 20 40
4 Butylparaben Target Detector A-C 8267 10 20 40
I ?
Name Type Ret. Time | Conc.(1) | Conc.(2) | Conc.(3) Cliquez sur &d¥isw pour
Methylparaben Target | 3.046 10 20 40 passer la couleur de
fond des cellules en
Ethylparaben Target 3.924 10 20 40 jaune afin de mettre en
Propylparaben Target 5.505 10 20 40 évidence les parametres
récemment modifiés.
Butylparaben Target 8.267 10 20 40
[l
Q. * Le résultat obtenu par I'acquisition des données sert a définir le temps de rétention [Ret. Time].
* Lorsque I'on sélectionne une cellule [Ret. Time] et que I'on clique sur le pic de la vue
[Chromatogram View], le temps de rétention de ce pic s’inscrit automatiquement dans la cellule
en question de la vue [Chromatogram View].
Il est possible de définir le temps de rétention d’un simple clic de souris.

,ﬁgﬁ Voir “Compound Table Retention Times Using the
Mouse” au chapitre “Data Analysis” du manuel Operators
Guide for LC System pour en savoir plus sur le
paramétrage des temps de rétention.
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Cliquez ici pour enregistrer les résultats
du traitement dans le fichier “test.lcd”.

¥ aadeyd

. f\ LA s

Cliquez ici pour ouvrir la sous-fenétre Cliquez ici pour enregistrer les nouveaux
[Save Method As]. parameétres de traitement des données

dans le fichier “Tutorial_Method.lcm”.

ave Method As |:| Gﬁ'ecﬁ Method Parameters :
Save in LC ~ & [F - |®Current5etﬁn95' Acquisition Settings

@—.

S——

. - Peak Integration Parameters o
- Identification Parameters —_—

S — ype e Data Processing Parameters

Tutorial_Metho:

- Quantitative Parameters

| E—
' - Compound Table
. . « . » - Calibration Curve
Sélectionnez TutorlaI_Method . - Column Performance Parameters
- Custom Parameters

- Multi Chromatogram Table
- Purity Parameters
- Spectrum Parameters

9 - Library Search Parameters
—— -

File name - Save l ——
Cochez

'Qa;m. Pour appliquer a d’autres données les parameétres de traitement sauvegardés, effectuez 'une
ou I'autre des opérations suivantes afin d’enregistrer les nouveaux parameétres dans le fichier de

méthode (“Tutorial_Method.lcm” dans cet exemple).

* Cliquez sur [Save Data and Method File] dans le menu [File].
 Cliquez sur [f (Appliquer a la méthode) sur la barre d’assistant [Data Analysis] (opération

décrite a I'étape 8 ci-dessus).
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Chapitre 5 Single Run (LCMS)

Configurez les parametres des instruments LC et MS (conditions d’acquisition) dans la fenétre [Data
Acquisition] et effectuez une optimisation de la méthode et un single run.

5.1 Création d’un fichier de méthode

Cliquez sur D

Q. Lorsque le message “Save current Method
File?” (Enregistrer le fichier de méthode en
cours ?) s’affiche, sélectionnez [No].

Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Untitled]

g
iUl File Edit View Method Instrument Acquisition Data Tools Window Help & x

Blen ek O=EHs " glesr
(o debrin? (FESuiReE20 ? sHESETBRR ?

| | |LCReady MSReady

R e 6. 0.C Olnk
|
[=]
olarity: + Mode: MAM
T @
g
al M i 1T 0.00 m
)
Ol

M cp Gas CID G Attenuatior — -

Type |Eventst +/- |Compound Name m/z | Time (0.000 min - 10.000 min)

vRM_________ |1 ________| - _[1000000>100.0000
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5.2 Préparation pour I'optimisation de la méthode

5.2 Préparation pour I'optimisation de la méthode

La mesure MRM (Multiple Reaction Monitoring) sur le LCMS/MS permet une acquisition de données

quantitative a haute sensibilité.

Il est possible de déterminer automatiquement les conditions optimales d’acquisition de données MRM
en effectuant une optimisation de la méthode.

Dans cet exemple, nous entrons les précurseurs m/z de 3 composés a utiliser pour I'acquisition de
données quantitative et définissons les paramétres d’exécution de I'analyse en infusion (FIA) pour
exécuter I'optimisation de la méthode.

,E,%:ce “8 Method Optimization” dans le Operators Guide for LCMS/
MS system.

1 Retirez la colonne.
Retirez la colonne si elle est montée sur le CTO-40C
CL.

2 Définissez le type de rack du passeur automatique d’échantillons.

G aaudey)

=
LCReady MSReady
Sample Name

Sample ID

Data Comment

MS Running Time: 64 0,00 min Scantt: Olnten: C

S N S U . eyt SUR US— y S — :
O Instrument Parameters View EN”@EEE End Time : 60.00m 7 % Download
MS  Interface DataAcquisiton LCTimeProg. Pump Detector A CoumnOven Conuerg Autosampler J itoPurge
ii SIL-40C XR Direct injection n
) Atosample em -
: n
) g | Specify plate S
g
Sampling speed: 50| wue SPeeny reeare stroke :
V] Cooler temperature: 15| «c Sample plate: 1.5mL -
§ . - Injection setti 3
Rinse settings
- Cut off loop setti ¥
Rinse type: External only - - .
Refer flow channels.. - Purge settings "
External - Detail i y

‘ﬁDaaAmji...'&RednmeB..]@ Repot ]
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Définissez les paramétres de I'instrument LC.

- 0o X
o
i HEE i i
[ wan_| LCReady MSReady Pt ||| Lc
Sample Harme © S
Sampis D -
H =

| Value | Setting | Unts |

;
rgenwammetmm . ol Greed | End Time. 1000 Q ———

1 Simple Settings J| € Tin'z Prog.  AutoPurge
LC Time Program MS[LC Stop Time is not reflected] Oven ~
LC Stop Time: Start Time 0 nin Temperature: c
End Time: 0 |mn

Total Fiow: mLjmin

Pump B Conc.:

[Mode] : Gradient binaire Il_[ [End Time]  :0,5 J :

[Total Flow] 10,2
[Pump B Conc.] : 70

p
Limites de pression de la pompe

La valeur de pression maximale de la colonne (résistance a la pression) est spécifiée dans le manuel d’instructions de la
colonne. Utilisez la procédure suivante pour définir le seuil de pression (généralement, la résistance a la pression de la
colonne) auquel la pompe cesse automatiquement de pomper pour protéger la colonne. Cette procédure change la valeur
de la pression supérieure a 70 MPa, par exemple.

B Instiument Parameters Yiew ey, | Agvarced] || _EndTime 200 % Dowrond
MS  Interface Data Acquisition LCTmePrc ' Pump gom Column Oven Controller Autosampler AutoPurge
BGE1
| — - 1
fies] 861 ALC40DXR B LC40D XR B.GE -
Stop time: 050| min ~Gradient L
- ~Mobile phase settings -
—Gradient start P
75 Canc (1A Cone radient =t
~ Autopurge settings P
100 purg .
a0
60
%
40
20
0goo 010 020 030 040 050
min
Flow: 02000| mL/min
Time to reach the flow: 000 min (o
AConc 300 %
B.Conc: 700| % BCurve 0
Pressure imits ———— - 9
Minimum: 00| MPa Madmum: | 700 MPa [Maximum] : 70 J
v
41 Data Acquisi
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5.3 Controle de 'instrument

5.3 Controdle de I'instrument

1 Prenez le controle de I'instrument.
La fiche DL doit étre retirée avant de commencer
'analyse.

[/} Realtime Analysis (Instrument-System Administrator) - [Data Acquisition - Untitled]
File Edit View Method Instrument Acquisition Datz Tools Window Help
AR «k|ak| (D=4 2 fa|oo o
A e ks 3 7 ﬂmw!ﬁ\@ 2 "‘ﬁ“ TEam e
-

3

= LCReady MZgfeady \ Flot

Sample Hame 9 = =

=i

. = . M
Cliquez sur et tinien 0 Cliquez sur ['_j .
. 7 tem | Value | Setting | Units |
Pour démarrer Pour démarrer o
'instrument LC 'instrument MS j
o] 2

Ewventit: 1 Polaity: + Mode: MRM

4

B Instumen! Parameters View Hoimal ]| Advanced | [ End Time - 10.00 min Dovwnioad

G aaudey)

2 Purgez la pompe LC et I'injecteur automatique.

Purgez toujours la pompe aprés changement de la
phase mobile.

( A
V¥ Tips Réglez la température de l'interface et le débit de gaz
La température de I'interface et le débit de gaz sont réglés conformément a la procédure suivante.
gment Parameters Yiew m ]0 - ﬁ Downioad
M. Interface | ta Acquisition LC TimeProg. Pump Column Oven Controller Autosampler AutoPurge
Nebulizing Gas Flow: 3 L/min
[“Heating Gas Flow: Ljmin
[Finterface Temperature: c
| Desolvation Temperature: |650 C
DL Temperature: [4
Heat Block Temperature: c
[Drying Gas Flow: Limin
\. /
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5.4 Exécution de 'optimisation de la méthode

Déterminez les paramétres optimaux pour I'acquisition de données MRM de chaque échantillon en
exécutant une optimisation de la méthode.

Eﬁu “8 Method Optimization” dans le Operators Guide for LCMS/
MS system.

1 Placez les échantillons dans I’échantillonneur automatique.
Flacon 1, échantillon A 0,5 ng/ul de solution
Flacon 2, échantillon B 0,5 ng/pl de solution %

Flacon 3, échantillon C 0,5 ng/ul de solution Flacon Portoir d'échantillons

Cliquez sur [Optimization for Method] dans la barre d’assistant
[Acquisition].

H s HEEE

LCReady MSReady [Fl
Sample Hame :

Sample 1D :

Data Comment

MS Rurring Time: 0.00 / 10.00 min Seant: O Inten.: 0

Eventd: 1 Polarity: + Mode: MAM
k-
8 Instiumert Parameters View Homal || Advanced | [ End Time - 10.00 min Dowrioad

CD & enua B
Type Eventi _ |+/- |Compoun d Name m/z | Time (0.000 min - 10.000 min)
MRM__________[1 |+ _[100.0000>100.0000

Ch_|Precurs Produ Dwell Ti
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5.4 Exécution de I'optimisation de la méthode

3 Enregistrez le fichier de méthode.
@ sevevenod e S

Savein: ) Project] - @ e m-
| Name - | Date modified Ty

» items match your search.

L [File name]: Method1 ]

.

T — @QT

[ﬁename: [Method1 'i
Save astype: | LC Method Fie (*lem) »| | Camesl |

9. Cette sous-fenétre ne s’affiche pas lorsqu’un
fichier de méthode est déja enregistré.

4 Sélectionnez [Optimize MRM event from precursor ion search].

[ (@ Dptimize MRM event from precursor ion search; ]

G aaudey)

() Optimize MRM event from product ion search

() Optimize voltage

Qe. Cree ) o | o |
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Oethad File: Method 1.lcm Max Loop Time

[] search Precursor ion

Adiust Precursor mfz

Optimize Voltage [me Precursor Ion Search Parameters
Min Intensity 20000

1.80 sec

it o e 7 R

[] Auto select product mfz
Adjust Product m/z

(@ Select the Precursor m/z from All Candidate:

(©) Select the Precursor m/z from Maximum Intensity

Charge:1-1
9 Satcama tima
«) _ Compound Name Molecular weight | +/- | Start(min) | End(min) | Sample ID | Vialff | Tray | Inj Vol || -
1 A 236.10 +/- |0.000 0.500 1 1 10 :|
2 B 45420 +/- 0,000 0.500 2 1 10 | |
3 [ 308.10 +- |0.000 0.500 3 1 10 | |
| )
| % Cutput Folder:  C:\abSolutions\Data Project 1\ ]j
(7 E————
| C:\LabSolutions\Data\Project1\Method 1_201502261720.lcm ‘ D
() Create new methed files by every event
|C:V_absaluhons\Data\Prcjectl\ ‘ D
CRP—

@6“[ uemllcmlll e |

o Cochez [Optimize Voltage].

9 Configurez les parametres pour la sélection des
ions précurseurs.

9 Configurez les informations des composants a

rechercher.

#1 #2 #3
[Compound Name] A B C
[Molecular weight] = 236,10 454,20 308,10
[+/] +/- +- +/-
[Start (min)] 0,0 0,0 0,0
[End (min)] 0,5 0,5 0,5
[Vial#] 1 2 3
[Tray] 1 1 1
[Inj Vol.] 1,0 1,0 1,0
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5.4 Exécution de 'optimisation de la méthode

o Configurez les ions d’addition et la plage de charge.

Coc J[ cnel |

6 Configurez les conditions de sélection automatique
pour le m/z du produit.

[Buto Selection Condition Settings [l

[Select peaks with intensity order 1 J

1Y PFOTUCE 107 2

10 u
May Product ion mjfz \ 10 u

[ [Select peaks with intensity order] : 1 ]

Min Intensity. 1000

Ion tolerance +j- 0.5 u

ok i caneel |[ hel

G aaudey)

@ Un sous-dossier est créé sous le dossier précisé ici.
Le nom du sous-dossier est déterminé par la date et
I'heure. Les fichiers automatiquement créés pendant
I'optimisation sortent dans ce dossier.

: c;m. Pour contrdler le détail des résultats, ouvrez le fichier
de données cible dans la fenétre [MS Data Analysis].

e Sélectionnez [Apply to method file].

9 Ouvrez la sous-fenétre [Confirming Precursor lon for
Optimize Method].

Guide de démarrage 35



Confirmez le m/z du précurseur calculé et lancez la
méthode d’optimisation.

m

o=

i Ci Name Molecular weight | +/-| Adduct lon | Charge | Precursorm/z | Sample ID | Vial#| Tray | Inj Vol.
1 A 236.10 + |+H 1 237.10 1 1 10
2 B 45420 + |+H 1 455.20 2 1 1.0
3 c 308.10 + |+H 1 309.10 3 1 10

(2)

)

Les mesures ayant un temps d’acquisition des données
de 0,5 min. sont répétées 15 fois.

\ 4

Une fois la méthode d’optimisation terminée, le mot
“Completed” s’affiche sur la fenétre.

Proceeding for Optimize method (== B0
Proceeding: Completed
Acquisition counts: 15 /15

#1:Search for Precursor ion . . . Completed

#1-1:Auto selection and Optimization for CE . . . Completed
#1-1:Optimization for CE in detal. . . Completed
#1-1:Optimization for Q1 Pre-rod Bias . . . Completed
#1-1:Optimization for Q3 Pre-rod Bias . . . Completed
#2:Search for Precursor ion . . . Completed

#2-1:Auto selection and Optimization for CE . . . Completed
#2-1:0ptimization for CE in detail. . . Completed
#2-1:Optimization for Q1 Pre-rod Bias . . . Completed
#2-1:Optimization for Q3 Pre-rod Bias . . . Completed
#3:Search for Precursor ion . . . Completed

#3-1:Auto selection and Optimization for CE . . . Completed
#3-1:0ptimization for CEin detail. . . Completed
#3-1:Optimization for Q1 Pre-rod Bias . . . Completed
#3-1:0ptimization for Q3 Pre-rod Bias . . . Completed

Completed optimization for method parameters.

[] Shutdown after optimization

L
Pour contréler les résultats de I'optimisation,
cliqguez sur le bouton [Details].

—®
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5.4 Exécution de 'optimisation de la méthode

Vérifiez que les résumés de I'optimisation de la méthode
sont OK et fermez la sous-fenétre [Method Optimization Results].

IW

£ 20150226_1729 - Original Method File :C:\ abSolutions\Data \Project1\Method L.lem
B #1:(8) B Tuning File :C:\LabSolutions\Data\Project 1\8060AutoTuning. Ict
SelectPre
) <<Optimality condition>>
&-#11 Search Precursor ion :on
=-Ch:1 Adjust Precursor mfz :Off
CE_Select Auto select for Product m/z :on
CE Detail Optimization for CE :on
1Fre Optimization for CE in detail :on
QiPreBias Adiust Product mfz :OFf
QiPreBias Optimization for Q1 Pre-rod Bias :on
B #12 Optimization for Q3 Pre-rod Bias :on
E-Ch:l
& seiect | Setting of Adduct Ton 4H
= = Charge -1
CE _Detal
QiPreBias Min Precursor Ion Intensity  :20000
QPreBias Precursor [on Search Parameters :Select the Precursor m/z from All Candidate
- #2:(8)
SelectPre Select peaks with intensity order 3
= #2-1 Relative to Precursor ion m/z :10.00
&-Ch:l Min Product jon m/z :10.00
CE Select SoEEdy
F Detal Ion tolerance 10.50
QiPreBias 3 Compound Name ~ Molecular weight  +/-  Sample ID vial#
QireBias 1 A 236.10 +- 1
D222 2 B 454.20 +- 2
Bechit 3 c 308.10 +- 3
CE _Select <<Summary of Optimum Result>>
CE _Detal #1
Q1PreBias #2 oK
Q3PreBias #3 oK
- #3:(C) - B

Tray  InjVel.
1 1.0
1 10
1 1.0

m

Les résultats sont reflétés dans les paramétres de la
méthode.

G aaudey)

U8 Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method!lem]

UL File Edit View Method Instrument Acquision Data Tools Window Help
D3P | «k(eRO=
A A s 1 7

re BT B B B I
05 o B e B

o]
]
E‘E)
Bl

izl
LCReady MSReady

Wain
Sample Name

Sample ID

Data Comment
LC Ms AL

(1,000,000 Max intensity - 0
. Time 7.224 en. 0000 A Rem Value | Setting | Units
ump System A_| Isocratic flo
0754 ump A Pressure| 00 P2
ump B Pressure| 0.0 MPa
ump System A 0050000500 [m/min
0504
Pump System B 00500 __0.0500|mL/min
0253 Pump A Degassi | Not Connec Fa
~ Pump B Degassi 7] Pa
OvenTemperatur] 00 20[C
iy % Temperature: Limi| 105 05[C
T T T T T T T Overlap Mode Off
0o 25 50 75 10.0 125 150 175 min
Quick Batch 7 5 7
O Instrument Parameters View Nomal || Advanced Frd Time 2,00 min ﬁ Dowrioad
MS  Simple Settings LC Time Prog. AutoPurge
~ Nebulizing Gas Fl — 3.0[Umin
Snapshot @ Positive O Negative End Time: | 2.500 min [IMS Program | Edit Valve and MS Program., Dyng Gas Fow — 5.0 L/min
) Product fon Scan(4) | |Precursor lon Scan(+) | | Neutral Loss Sean(#) | fembafol - e
L Interface Vohtage| 00[kV
|Interface Temper| 300[C
Type Evenitt Compound Name _m/z | Time (0.000 min - 2.500 min) fvation Tem 526]C
DL Temperature 250[C
MRM 2 +__|B 455.2000>165.0500 Heat Block Tem 400[C
MR I3 |+ _C309.0000>162.9500 ] ;.;:;mc ?-no n%g :
or Voltage
1G Vacuum — Pa
PG Vacuum 17e-02 Pa
CID Gas 17 17]kPa
MRM | Acq. Time: [0 st min  Compound Name: | o
Ch_| Precursor m/2| Product m/z| Dwell Time (msec)| Q1 Pre Bias( CE Q3 Pre Bias| A
[237.0000 1002000 __[1000 120 200 200
v
EventTime: | 0.103 sec  QLResolution: |Unit ~| | Advanced settings...
- | v
Reattime Batch] | 03 Resolution: Uit
Report YU Data Acquisi.|fP; Realtime B... |[E)  Repott

C: 211GB Free
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Vs

Les valeurs m/z du précurseur peuvent étre facilement calculées en combinant le poids moléculaire configuré dans la
sous-fenétre [Condition Settings for Optimize Method] et les ions d’addition, les polarités et les charges définis dans la
sous-fenétre [Adduct lon Settings].

Lorsque des crétes d’ions précurseurs sont observées, les valeurs m/z (poids moléculaire + additif) sont utilisées. De
plus, les m/z d’ions précurseurs a utiliser ne sont pas les valeurs mesurées réelles lors de I'observation de crétes mais
des valeurs théoriques découlant d’un calcul.

M

—— R
| search Precursar ion Predicted end time  7.50 min
Adjust Precursor mjz

Precursor lon Search Parameters
FS——
Min Intensity 20000
/] Auto select product m/z | Auto Selection Condition. ..

[T Adjust Proguct m/z (@) Select the Precursor myz from All Candidate
BT Entrez le poids moléculaire
Charge : 1-1 - de 3 composants_
# Compound Name Molocular weight | | 72| Stertfmn) | _Endimn) | Somple 1D | Via | Tray [ing Vol | -
T (A 23610 “Toom 7500 3 - S IRlE
z L 45420 —_|ooo 0500 2 i 10
3 IC 30810 o000 0500 3 3 T

— X Configurez les ions d’addition avec différentes polarités. ]

[ +aH4 [F] ++coo

[C]+0a [ +cH3coo

mE ]

s

| | \ |

]

— A Configurez la plage de charge. ]
L =
| =)

\ 4

Les valeurs m/z des ions précurseurs calculées sont affichées sur la liste.

# Compound Name: Molecular weight | +/-| Adduct lon | Charge | Precursor m/z | Sample ID | Vial#f| Tray | Inj Vol
1 A 236.10 + +H 1 237.10 1 1 1.0
2 A 236.10 + +H 2 119.05 1 1 1.0
3 A 236.10 H 1 235.10 1 1 1.0
4 A 236.10 -H 2 117.05 1 1 1.0
5 B 454.20 + +H 1 455.20 2 1 1.0
[3 B 454 20 + +H 2 228.10 2 1 10
7 B 454.20 -H 1 453.20 2 1 1.0
[ B 454.20 H 2 226.10 2 1 1.0
9 C 308.10 + +H 1 309.10 B 1 1.0
10 [ 308.10 + +H 2 155.05 5 1 1.0
il C 308.10 -H 1 307.10 8 1 1.0
12 [ 308.10 -H 2 153.05 B 1 1.0
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5.5 Définition des paramétres d’exécution du single run

5.5 Définition des paramétres d’exécution du single run

Préparez un single run pour déterminer le temps de rétention de I'échantillon.

Installez la colonne.
Ouvrez la porte du CTO-40C CL et installez la colonne.

2 Définissez les paramétres de I'instrument MS.

Edit Method [nstrumer quisition Data Jools Window

Help

Mair LCReady MSReady Plot
cquisitior ple N Ready
" 5 = [
""" T tem | Value | Setting | Unts
o AP
(@)
4 5
. - °
[Ermmn e | Sélectionnez I'événement n°1 et affichez le menu | 55 a
w smiesewns 1| contextuel a I'aide d’un clic droit de la souris. &)1
@) Positive (O Nege. — Q
r [ () | producton Scant) | precursortom scan) | [ ew | oss sean) |
[Armcae | e | abomoation | | nin Time
- Time (0.000 min - 2 500 min) |
. =] k] - Insert >
o = EE T oy
Add copied event
Deployment of dependent events
Delete
Set same dwell time
Set same pause time
e Hloamefo 25 Jmo) m) cmecentime
Ch | Precursor m/z| Produ/n/z| Dwell Time (msec)| Q1 Pre Biasf 1‘
M [oo  [120 0|’ s
| |
Entrez le temps d’acquisition : | . \

de I'événement n ° 1.
[Acq. Time]: 0- 2,5

T
R
0O3Resolution: [Unit

¥

Sélectionnez [Set same
measurement time].

| )

[784c] MS: Measurement time of all events are set value of the selected

event. Do you wish to continue?

—
( £1S ||[

Cancel
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p
Commutation de polarité pour chaque évenement

Sur le LCMS/MS; les conditions MS sont commutées successivement au cours d’une acquisition de données unique. Chaque condition MS
individuelle est appelée “événement” et il est possible de définir la polarité pour chaque évenement. Lorsque “MRM” est sélectionné comme
type d’acquisition pour un événement, définissez une combinaison [Precursor m/z] et [Product m/z] pour chaque canal (Ch) dans la table MRM.
Pour I'optimisation des méthodes, créez un évenement pour chaque composant. Dans ce guide, trois évenements “MRM” sont préparés pour
I'acquisition quantitative de trois composants et I'optimisation de la méthode est exécutée pour déterminer le [Product m/z] optimal. Si plusieurs
évenements sont enregistrés, lorsque le “temps d’évenement” défini pour I'événement en cours d’exécution est écoulé, 'événement programmé
suivant s’exécute. Lorsque le dernier événement enregistré pour un . ; ) -
temps spécifique se termine, le premier évenement démarre. (Dans le [ ! ! !

cas de 1 [min] dans I'exemple de lillustration ci-dessous, Evénement 1 — I Evénement 1 : +, MRM, m/z 237,10 > 100,00 ]

Evenement 2 — Evenement 1 et, dans le cas de 2 [min], Evénement 2 —
Evénement 3 — Evénement 2, etc.) Le temps nécessaire a exécuter un
cycle unique est appelé le “temps de boucle”.

I Evénement 2 : +, MRM, m/z 455,20 > 164,90 l

Evénement 3 : +, MRM, m/z 309,10 > 162,90

T Realt [Dat Acquiston - Method  Jem] T o x

{4k File Edit View Method Instrument Acquisition Data Tools Window Help BN

Del <k ek O=EE ? s/ ow

LRy wEoEo 2 R 7
“Ixl =15
LCReady MSReady Pt || e Redy
Sample Name ms Ready
Sampls 1D

€ omoa
6c1,000,000) Jaxitensty: o
" T ST e N on Vaue | Setting | Units
Pomp Sysem A | o
o Pump A Pressure
Pump B Presaure
Pump System A

Detail

Pump System B

Pump A Degass:

v Pump B Degassi
o

g Temperatire Lmi

Sélectionner la polarité de I'événement. 9| o
u\ Nomal | Aavencea || Ena Lima a0l min (2% pownioaa] | |

MS | Simple Settnc\, LCTimeProg.  AutoPurge

©resive . Oegaive endTimes | 2500 | mn [ program | et vave and s Program Cli quer sur le type
WRM(#) | Product lon Scan(+) | Precursor Ton Scan(-) | | Neutral Loss Scan() SM() || Scan(+) ) )

d’acquisition de I'événement.

Type Event# __|+/- |Compound Name m/z | Time (0.000 min - 2 500 min) il

& e A La table des événements
’ s’affiche.
T I H

Entrer une combinaison de [Precursor
m/z] et [Product m/z] pour chaque canal
’ (Ch) dans la table MRM.

‘ Report "1k Data Acauis. [ Reatime B._ ][5} Fepot | I W

C: 21168 Free

Ch_| Precursor m/z| Product m/z] Dwell Time (msec)| Q1 Pre Biasi CE
2370000 1002000 __[1000 20 200
I

Al

'Qn;ei. “237,10 > 100,00” indique une transition MRM. Le terme a gauche du signe “>” est exprimé comme [Precursor
m/z] et le terme a droite comme [Product m/z].

Q. Lorsque les composés sont différents, veuillez modifier et définir le nombre de I'événement.
Q. Ch1 est utilisé pour le calcul quantitatif.

“2 Data Acquisition” dans le Operators Guide for LCMS/MS system.

Référence

(&
4
V Tips Vérifiez le temps de  [Caimecimmim i
la boucle T
. . 0 arget Value: . sec
Cliquez sur pour afficher I'heure de la - =
boucle. Start - End Timefmin) | 0.000 - 10.000
Event 3
e | 100 Le temps de boucle
maximum est fixé a environ
Mosimm Event: 3 1/20 de la largeur du pic
Mirimum Dwell Time(msec): 100.0 en ajuStal’lt le temps de
Maximum Dwell Time(msec): 100.0 . . .
dépression (Dwell Time).
Apply to
|
(&
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5.5 Définition des paramétres d’exécution du single run

Définissez les paramétres de I'instrument LC.

Realtime Analysis (Instrument1-System Administra

dllcm - o *

File Edit View Method Instrument Acquisitiol

i | =

HE]E 1

LCReady MSReady [

Sample Name :

Eaan T
| [LC Stop Time] : 3,0 S

Lt -

B o = e =
o~ =
r@ampavametevs e Moma ) dvanced | [ End Time 300 min e Do |
"’ MsSE Simple Samngsi C YmeProg. AutoPurge

| Value | Setting | Units |

| S—

LC Time Program MSLC Stop Time is not reflected] Oven “
Pump \
S . 9
[Total Flow] :0,4

LC Stop Time: 3.00 min Start Time: 0 min [ Temperature: C
i 25 o
Mgde:  Binary gradient v

L Total Flow: mLfin

_ [End Time] 12,5

: > [Temperature] : 40 J
[Mode] : Gradient binaire
[Pump B Conc.] : 8 S

G aaudey)

211GB Free

Définissez les conditions de gradient.
Changer le rapport de mélange de la phase mobile.

0 Instrument Parameters Yiew o Tamre=A | | End Time : 3.00 min - Dowrload
Ms Interface  Data Acquisiton  LCTimetyg. Pump D[ =ctor A ColumnOven Controler Autosampler AutoPurge
———— BGEl——— -
?l-j B.GE1 A: LC40D XR B LC-40D XR BGE -~
Stop time: 300 min Gradient “
® Advanced ()Simple
B g

[T Conc CTA Canc Time ‘ Flow |Acenc | B.Conc | BCurve ‘ e .

) =~ [ omw| w0 s 9 Définissez les

80 H 150 100 900 . .

5 250 0o w00 paramétres [Time],

&0 S |
% 4 260 920 80

o X [Flow], [A.Conc],

2 [B.Conc] et

Voo oeo 20 . e 240 300 [B.Curve] comme
Flow: 04000 mL/min - Gradient start adj o |nd|que.

ke settings ¥ - - 7

Time to reach the flow: 000 min (Of
AConc: 920 %
BConc: 80| % B.Curve 0|

Pressure limits

Minimum; 00| MPa Maximum; 10.0/ MPa

Lk Dt Acaus..

Guide de démarrage 41



5.6 Exécution d’un single run pour déterminer le temps

Placez les échantillons dans I’échantillonneur automatique.
Flacon 2, analytes mélange A, B, C 0,05 ng/pL =

3 Définissez les conditions pour un single run.
==

-
Single Run

Acquisition Information
Sample Name:

Sample ID:

Method File: Method1.lan

Data File: S— P
e }.{ [Data File] : Samplet.lcd |
il

r
rerrr——r— - -

| Egeport:
Data Comment: B
. : < [Vial#] : 29
| FSampler
ial#: 2 Teay: 1 = [Injection Volume] : 1

ST S I—T] |
|’ ] - é — o | [Tray] o1

© Cliquez sur [OK] pour démarrer I'acquisition.
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5.6 Exécution d’un single run pour déterminer le temps

¥

1§ Fesh
|4 Fle Edt Yiew Method Instrument Acquisiton Data Tooks Mindow Help (===

ID3B |« LA D=EE " |2 o0 ow
I_'suaumv I=:Ii|w° |=[EE = EERSE

Pt
P e
Data Comment

L’acquisition de données se termine automatiquement
dés que le temps d’acquisition [Acquisition Time] défini
dans le fichier de méthode est écoulé.

=ixd

Rumng

L Running
— -

Changer le chromatographe affiché

Pour changer le chromatogramme a afficher dans la fenétre [Data Acquisition], cliquez sur le chromatogramme avec le
bouton droit de la souris et sélectionnez [Display Settings].

Display SefZ =]

|>__‘ MS 'SSpEdnmlN_L |

Base Shift

ecvent#

Ihn|Em!
. T =
10
23710)10000

G aaudey)

[N

Intensity Rarve
Chromatogr [¥] Auto scale

AN
[ Sélectionnez dans I' [#f] Auto Scale L
\

| Normalize

[ 100000 |

Spectrum

[ o [ concel |[ mpoty |[ nep |

4 3\
V¥ Tips Régler la température de l'interface et le flux de gaz
La température de I'interface et le flux de gaz sont réglés en fonction de la procédure suivante.
gvmeanaramelemVlew [o‘ T D End Time 2,00 min E@' e
[ Interface D ) Acquisiton LC Time Prog.  Pump  Column Oven Controller  Autosampler  AutoPurge
Tnterface: lonFocus :
N
9Nebuhmgsasﬂm: Ljmin
[FHeating Gas Fiow: Ljmin
[FInterface Temperature: c
/| Desolvation Temperature: | 526 C
DL Temperature: c
Heat Block Temperature: c
[ Drying Gas Flow: Lfmin
. J
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Chapitre § \/érification des résultats du single run (LCMS)

6.1 Ouverture des résultats du single run dans la fenétre [MS Data Analysis]

Affichez les résultats du single run dans la fenétre [MS Data Analysis] et définissez les parameétres de
I'acquisition des données quantitative.

Cliquez sur [Data Analysis] dans la barre d’assistant
[Acquisition].

/3 Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method1.lcm] - o X
£4L File Edit View Method Instrument Acquisition Data Window Help - &lx
IH =05 5R D=l inloepLw
AR atn? | Bulezmd ? ?
LCReady MSReady
S ample Name
S ample ID
D ata Comment
Lo TR A
M5 Rurring Time: 0.00/ 250 min Scand: 0 Inten.: 0
1 (x100,000) Max Intensity 0
Time Tnfen ~
075
050]
025]
B
0.0 T T T T T T T g
oo B o 7 o 35 e s P
[Event#: 1 Polaity: + Mode: MAM
[Eventt: T Polaity: + Mode: MAM
B Instument Parameters Vien [Homal | Advanced | [ End Time - 200 min ﬁ Dowrload
MS Simple Settings LC Time Prog.  AutoPurge
@posive Oegative End Tme: [2500 mn s rogram

Le programme [Postrun Analysis] démarre.

Les données acquises le plus

B — e
{i Fle Edt View Method Qualtative Quantiative Layout Tools Window Help récemment sont chargées et affichées EE=x
fops o0 Ewdslde i2%5% % @eie | dans la [Chromatogram View].

— 25 Foders é‘ 5 Chiomatogiam View Segmenth, —_——
Data Analysis i ety - 14,16 Iithod e Nanel

MS Data 237.00=10020(+) CE- 2000 Time 2446 Scan# 1423 Infen. 38]

[T-A
Be 35 %3:12%32{:} e [Original Method File Mame]
Method1.lcm

[5ample Name]
10000 |
[5ample D]
5000+ [Acquired by]
. System Administiator
I ]
7 L3
: ; 100 125 150

Dt d]
B/24/201011:03:20 PM

T T T
1.75 200 225 min [Sample Type]
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6.1 Ouverture des résultats du single run dans la fenétre [MS Data Analysis]

( N\
V Tips A propos de la visualisation
” eSt pOSSible d,eﬁectuer un zoom sur B Chiomatogram View SIM Seqment#l Chiomatogram | +| Peak| <] | STHF‘D wszm:;:sn B epat i e
e TS T IS ured el en
une zone d’un graphique et de I'afficher - il atoditane
en la sélectionnant et en étendant la o] e
sélection & l'aide de la souris. . —
Un clic droit de la souris sur le = Pmied
graphique donne acces aux menus ol | Il
[l itialize Z ] [R do Z ] t [U d g s 10 15 20 25 S0 35 40 45 i 50 55 o I
nitialize Zoom], [Redo Zoom] et [Undo — = ' -
Zoom]. 'Wspyy . et TSHES] el Tos (6831 Scant: (67 ‘ — ‘
L Do ed | reewmw
T [— ] Le facteur d’affichage
( . . [¥] centroid y ye ey s
Faites glissez la bordure du e so] de l'axe d’intensité
cadre pour modifier la taille i — el peut étre augmente
relative de chaque vue. ou diminué.
\ J

9 andey)
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6.2 Configuration de la table d’identification/quantification

Pour un traitement quantitatif, utilisez un “échantillon standard” de concentration connue pour créer

une “courbe d’étalonnage”.
Utilisez cette courbe d’étalonnage pour calculer la concentration des composants dans I'échantillon

inconnu.
Dans cet exemple, nous créons une courbe d’étalonnage en injectant 1 ul de 0,01, 0,05, 0,1 et

0,5 ng/pl d’échantillon standard contenant les échantillons a analyser A, B et C.

Définissez les paramétres d’intégration de pics dans la fenétre
[MS Data Analysis].

Postrun Analysis (Manual) - [MS Data Analysis - Samplel lcd]

Y Over

> 373 {340c>430]

Event 1 MRM(D+] Rel. Time : [0.628-0.6331{0.582¢>0.738] Scan

k=

Evert: 3MAM(D+) Ret. Time : [0.632-0.6421{0.585¢->0.740]

: vt Lg | | — &o

B < Resn = < View - Peak Integration Parameters

Eventi: 2 MRM(D+) Rel. Time : (0.630->0.B40}{0.584<

Scan - (363> 375 (342> 432

|| inteoraten | | sntfcation | Quantitatve [ Compound [ Group | performance | spectrum [ Ubrary [ custom | - -

@ Auto(area) @) Aum(Henghtl@ Advanced ]
MaxPeak: D J\&L
s - Frogram
L Slope: 100 Jmin o
[Slope] : 100 V & o Jr—
\, T.DBL: 1000 min
0 S , . . Min. AreajHeight: | O conts
Qmu Entrez un milliéme de 'amplitude de pic T
attendue. Si aucun pic n’est détecté, Smoatting
] \ Method: [standard =
divisez par deux le paramétre de la couns:
pente et réessayez. i : =
UM

Y LES iCONES et 4View | permettent de basculer entre le mode d’édition [Edit
Mode] et le mode de visualisation [View Mode]. Il est impossible de modifier les
paramétres dans le mode vue [View Mode]. Le passage du mode d’édition [Edit
Mode] au mode de visualisation [View Mode] enregistre les modifications et
exécute les opération correspondantes.
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6.2 Configuration de la table d’identification/quantification

©0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000 o

Entrez les paramétres quantitatifs.

*H & | - Nl W= ﬂ
|
Folder: aE
|- \pata\Project1 -
Filename
1 Samplel

(3 Postrun Analysis (Manual) - [MS Data Analysis - Samplel.lcd]

[ File Edit View Method Qualitative Quantitative Layout Tools Window Help

? y Hb=- RER 5 [
B Chiomatogiam Vier Segmenti B.) Peskli]>] Scant
Max infensity - 14,183 mﬁrﬁﬁ!?‘am]
15000-[T7 257 00100200 CE 20.0 Time 1137 Sk nten. 7
5.C 309.00-162 95(+) CE 15.0 [Original Methad File Hame]
R Wethod! lem
10000 i
‘ [Sample Hame]
5000 ‘ ‘ 2 e
ample
/A g
= ~i =
0.00 025 050 0.75 100 125 15 1.75 200 255 min FerrEdy]

] System Administiator

8 Spectumiew
Display

Segment#1

lEvent1 Spectrum Type
7]Event2
Event3

[Estack | A 0verlay

Eventt 1 MAM(D+] Rel. Time  [0.6280.639][0.582<50 736] Soanil - [367» 373} [340<>430]

T |3
=
Eventt ZMAMD+] Aol Time - [0.63050.6401[0.584< >0 738] Scanil - [368.» 3741 [341<>431]

Eventd: 3MRM(D+) Ret Time : [0.632>06421{0585¢>0740] Scand : [363>375]{342¢->432]

\T} |

[Quantitative Method] :
étalonnage externe

al
8 < MethodView o-= B=rarmctors G iew (8 Edi |

[ curve Integration | Identificancr ¢ Quantitative || ampound | Group | Performance | Spectrum | Library [ custom [ <[>

Unit: ppm

[] Format of Concentration

wanuacy Uy, e L nEg

@ Decmal Digits ) Significant
Digits

MS 9

Wax Intensity - 7,852

[# of Calib. Levels] : 4

Curve HE 1ype: Linear - Grouping Type:

Not Used -
- ] ]
=

Data Analysis

"5 MS Data An._[[Zf| Data Anaiyss

©0000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000 o

Entrez le temps de rétention de I'échantillon dans la table d’identification/quantification.

(32 Postrun Analysis (Manual) - [MS Data Analysis -

Samplel.lcd] =3 =R |
File Edit View Method Qualitative Quantitative Layout Tools Window Help BEE
| ? |38 b= RER
|
Folder: [ Chromatogram Yieve Segmentfl Peakla]2] Scana]ix] Segment«][]
- \patalprojeet1 e T |a-3 me[t\hncéﬂ F‘!? Hame]
P — TAZ37.00-T00 20(-] CE. 2 i T Twe 1487 Scaf B85 Mnten.. A
Filename TS et e age) cE 1 i g g g i [viginal Method Fils Hame]
q Methadl.lcm
= samplel
rrrrrr Cliquez sur le picdans la || [ eeetanel
S S S [Chromatogram View]. | (sampl 0]
= Ny i ; Acauired by]
o ‘ = o : s ; Syslem
0.00 025 050 100 155 150 175 200 235 min [Date Acaired]
B Spectum Yiew LA Dverlay
Display Eventfl. 1 MAM(D=] Fel. Time : (0,626 0.693H0.582¢-50.731] Scanf: (367537313405 427]
. Inten (x10,000) Base Peal 100/10,341
Segment£1 i Wz 10000 Abs inten U Reliten. 000 (&Y
1o &l
Data Report ¥|Eventl Spectrum Type 99125 2250 %075 100.00 100.25 10050 100.75 0100 miz
]Event2 Evertfl. 2 MAM(D=] Frel. Time : [0.630>0.640H0.584<-50.733] Seanf - (366> 3741 [341<->428]
V|Event3
Inten. (x100) Base Peak: 165/ 0
m’z 16505  Abs Inten. 0 Rel inten o000 &)
- gl
to Method
ATl 164.50 164.75 165.00 16525 165.50 165.75 miz
Eventt: SMHM[Df] Riet. Time - [0.632>0 642}{0.585¢>0 735] Scan T382¢>429]
m 5 Jiten =i
Wz e H Rel nfen
M Pook 7 1@ Cliquez g
o T T T T T
162.00 16225 16250 163.00 16375 miz
M <> Results View - Spectum Piocessing Table B <> Method View - Compund Ta B View m
L e . Spectrum | Peak Table | Compound | Group | Caiibration Curve i
Create Compound|
Table Wizard NS - | Raw Spectnum [ Ba
Maxitensiy: 7932 { _Top Time [ Start Time| End Time |  Top Time
I Le temps de rétention est entré automatiquement
o T | |
Data Analysis [ MS Data An__.|[ | Data Analysis

9 amdey)
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Entrez la concentration de I’échantillon standard dans la table

d’identification/quantification.

Manual) - [MS Data Ana

Segment#

B Chiomatogram View

Eventt: TMRM(D+] Rel Time [

Peak
[Method File Name]
Method].lem

[Driginal Method File Name]

[Sample ame]

0]

j \
Cible
0,01

quired by

[Type] :
[Conc.

[0.582<>0.

(1

]

Eventf: 2 M|

+| [Conc. 0,05

(2):

AMID+) Fiet. Time : (0630~ 0,640/ [0 564

i

Eventl. 3MAM(D+] Rel. Time : (0692506420 505¢-

[Conc.

Q)]:

0,1

B¢ Resul

[Conc. (4)] : 0,5
|
T ;I T
1D# m/z Ret. Time Conc (° Conc.(2) Conc.(3) Conc.(4)
237.00>100.20 0633 01 05
455.20>165.05 1229 01 05
309.00>162.95 0630 01 05
TIC 0.001 01 05
i

Cliquez sur I’'icone :iview pour quitter le [Edit Mode] et exécuter

'intégration des pics quantitative.

Postrun Analysis (Manual) - [MS Data Analysis - Samplel.led]
B File Edit View Method Qualitative Quantitative Layout Tools Window Help

5 |
2% k(BB [O=k? i»(Fab|z st RER B E20
5 b
Folder: B Chiomatogram View Segmenti Peakla[[x] Scana]lx] Segment (][>
e
[T-A 237 00> T00.20(7) CE 200 Tre 1651 Scand %61 hien = .
Filename 18000 8 800162 850 CE. 150 Diigins! Method Fils Name]
Method.lem
Samplel
10000} [ Isample Hame]
5000 [3ample 1D]
[Bcquired by]
; — : : ; e : \ ‘ ystem Adririststor
0.00 055 050 075 100 125 150 175 200 255 min [Date Acuited]
T ]
B Spectrum Vien =
Display rver\m TMAMID+) Rt Time : (06280 633H{0.562¢->0.7311 Scantt : (367> 37aHA0<>427]
Inten (x10,000) Base Poak 100/ 10,341
Segments1 179 — - Pt
Pastrun Analysis . I === 0
0.00 10025 100.50 10075 0100 mz
| PO733] Scanti (3685 3741381 28]
@ Peak integration for all IDs will be performed. Continue? Base Peak 165/ 0
b I wz Abs. nten. Rel inten. %
9 16200 6.2 165,50 168,75 z
— l = | [O7381 Scank 365> BHOA2C 4291
L I Baso Peak 163/ 2
! T ABs TEen. Rel ten.
ool i3
162.00 16225 16350 16375 163.00 16325 16350
8 & Resuls View- Spectium Processing Table B < Hethod View - Compund Table
< v [ Spectrum | peck Teble | Compound | Group | Caibration Curve | Integration | Identification | Quanitative | Compound | Group | Performance | Spectrum | Library | woemeer ; v Check
= - Raw Spectrum | i 1D# m/z Ret_Time Cone.(1) Conc.(2) Conc.(3) Conc.(4)
T T Top Time | Stant Time | End Time | _Top Ti| | [1 2370010020 (5] 001 005 [N} 05
2 455.20>165.05 1229 [ 005 [0} 05
3 309.00>162.95 0630 00 005 [0} 05
Gl F—r— Al |2 u Y
00 2s
Data Analysis &EJ [l 15 MS Data An. Data Anclysis
NUM
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6.2 Configuration de la table d’identification/quantification

Vérifiez les résultats de I'intégration des pics quantitative et
enregistrez le fichier de méthode.

strun Analysis (Manual) - [MS Data Analysis - Samplel led]

=
30 | o Crromatogrem Viewr

File Hame]

Avauirer bul

~N

Contrblez la présence du repére du pic identifié
(V) sur le pic du chromatogramme pour vous

assurer que I'échantillon standard est identifié |
correctement. 13

Q. Les reperes 1 et | indiquent les points E
de départ et de fin de la détection du pic. |

Si I'intégration échoue, ajustez la ]

|
Cliquez pour | valeur de pente parmi les paramétre ‘
enregistrer la i ] oty d’'intégration du pic. ”_
Coc romplacer e =
les parameétres
de quantification
dans la méthode Q
actuelle. %] 3
L ) [ENE) J i Q| [F—p— » .
G| 8 T | s Data an. [ D s : ?‘,;'
NUM [o)]
et . o ~
S| W Pt B ET Q. Si un pic est détecté mais
% Assurez-vous que la . pas identifi(l'a, vé.rifiez le
temps de rétention dans
“Method1” (méthode 1) est | la table d’identification/
sélectionnée. quantification et la largeur
g o vﬁ 6‘ de la fenétre dans les
egeme:  ((ebosti S parameétres d'identification.
Save as type: | LC Method File ("Jem) v| | GCancel | ‘l \ J

¥

[
Select Method Parameters

1

(@) Current Settings  (7) Acquisition Settings
Data Processing
[¥] Data Processing Parameters
- Peak Integration Parameters
- Identification Parameters.
- Quantitative Parameters
[l - Compound Table
- Calibration Curve
- Column Performance Parameters

| - Group Parameters.
{l - Custom Parameters
| -QC Check
- Multi Chromatogram Table
- Purity Parameters
- Spectrum Parameters
- Library Search Parameters
l QA[QC Parameters.
I - QAJQC Parameters

System Suitability Settings

MS Data Processing
Data Processing Parameters.
- Peak Integration Parameters
- Identification Parameters
- Quantitative Parameters
~Compound Table
- Calibration Curve
- Spectrum Process Parameters
- Library Search Parameters
- Column Performance
Parameters
- Custom Parameters
-QC Check
Data View Parameters
- Chromatogram Table
~MIC Table
- Spectrum Format Parameters
-Profile Format Parameters
-Delay Time

QA/QC Parameters
- QAJQC Parameters

)

||

Le fichier de méthode est écrasé et enregistré.
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Q. Le message suivant s’affiche lorsque le champ [Method1]
de la fenétre [Data Acquisition] est en cours d’édition.

Realtime Analysis =

o [030€] Save cumrent method file?

~ C:\LabSolutions\Data\Projectl\Methodl.lem

[[ Yes ]I No | [ Comest | [ Hep |

Cliquez sur [Yes] pour poursuivre le traitement.

-
VY Tips Paramétres d’intégration d’un pic unique

Pour commencer, définissez des valeurs plus petites pour la largeur et la pente. Doublez ensuite les valeurs pour
controler I'état de détection du pic.

La définition d’une valeur de largeur importante empéche la détection de pics dans le bruit environnant. De méme, la
définition d’'une valeur de pente importante empéche la détection de pics dans les ondulations lentes de ligne de base.
Répétez les ajustements de paramétres ci-dessus jusqu’a ce que plus aucun pic non désiré ne soit détecté puis utilisez
ces parametres comme parameétres d’intégration du pic.

Exemple de définition de la largeur

my Maxintensity: 43612 my MaxIntensity: 48612

40 JADT] Time 4064 Inten 0374 A 4o JRDT] Time 2645 Inten G.0E3
304 204
10+ 104
L o é o V" A é
280 + 3d8 a0 4385 u hin E‘ 380 - 3ds u 200 ads u hin E‘
E:] | > < | >
Avec une [Width] fixée a 30, les données sont traitées Lorsque la largeur [Width] est fixée a 10, les données
comme un pic. sont traitées comme deux pics.

Exemple de définition de la pente

v MsxIntensity : 51,433 my Maxlntensity: 51,933
) Time 13333 Inten 53w5| A (AD1 Time 14624 Inten T8ag

3

. n
e ‘ = E it 75 o T o0 i él
Lorsque la pente [Slope] est fixée a 1000, méme les Lorsque la pente [Slope] est fixée a 100000, seuls
petits pics parasites sont détectés. les pics supérieurs au paramétre de la pente sont
détectés.
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6.3 Impression des résultats

6.3 Impression des résultats

M Impression des informations affichées dans la fenétre

n|FHE|R (I RER| R

x
= Folder: S | [2 Chonaeganview Sagmentil B Peak Sean
WS Data ...\Data\Project 1 - . . - Ma ntensty - 14,153 mﬁrﬁ F‘!';Nama]
O30 e nten. 2 .
] Filename 15000 08,00, 163 0501} CF. 15 [Original Method File Name]
] dt lem
) Samplel led
10000 f [Sample Hame]
I
(4] cono] | [ample 10]
| i
I Acquired by]
o e System Adririststor
0.00 055 050 160 155 150 2bo 255 min Brmfersicd]
[ ]

B Spectum View Estack A Overlay

Everti: 1 MAM(D+) Ret. Time : [1.5601.5711[1.519¢>1.633] Scantt : (310916} {886<952]

Display
o Seqment#1 1 Inten. (x100 Ba: k: 100/
b Seguent$ " wz 10020 Thten 0 Rel nen
Ea .
= Eventt Spectrum Type 25 99'50 00 10025 100.50 10075 101.00
Fuene Eventi ZMAMD+) Rel. Time TE34] Scanfi: [311->8171[BE7<>553]
Events
- oInten.(x10° Base k- 165/ 44
= o Tz S Abs. inten R—lel Tnfen. 100,00
0 T T
16425 163.50 E mz
Eventi 3MAMD+) Rel. Time
Detail.
Inten. (x10,000 Base P

1 ADs. Inten.

ReL nten wcccc| %

o
5 mz
B ¢ Resuls Yiew - Spectum Processing Table B <> Method View - Peak Integration Parameters b View | [# Edit
. Spectrum | peak Table | Compound | Group | Calibration Curve Integration | Identification | Quantitative | Compound | Group | Performance | Spectrun O
- 0
MS - I Raw Spectrum J Spectrum Mass [¥] Compound Name [}
T Top Time | Start Time | End Time | Top Time | Stat Time | End
Integration ge)
— =
@
= MaxPeak:
- (o))
Width: sec
Siope: fmin
Mok
fmin
min
counts -
« ' < b
Data Analysis L5 MS Data An...|[Tf] Data Analysis
NUM
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Exemple d’'impression d’image graphique J

==== Shimadzu Labsolutions Data Report ====

Sample ID :
Data Filename : Samplel ded

<Chromatogram>

Segment#1
90,165

Date Acquired :5/25/2010 2:38:05 PM

237.00=100.20()@1 (1)
1. 455.20>165.05()@2 (1)
309.00>162.95()@3 (1)

0.5 1.0 1.5 2.0 _
min
<Spectrum>

R.Time:0.999(Scan#:583)
MassPeaks:] BasePeak:100(297)
Polarity:Positive Segment 1 - Event 1

200-]

100

m/z
R.Time:1.001(Scan#:584)

MassPeaks:l BasePeak:165(63)
Polarity:Positive Segment 1 - Event 2

60-
50-
40-
30-
20-
10-

m/z
R.Time:1.003(Scan#:585)
MassPeaks:1 BasePeak:163(60)
Polarity:Positive Segment 1 - Event 3

60
50-
40-
30+
20-
10-

I
162 163 164
m/z
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6.3 Impression des résultats

M Procédez a la mise en page du rapport

Il est possible de modifier la mise en page des rapports de données.
La procédure charge et imprime le rapport du fichier Report.Isr.

1 Sélectionnez [Data Report] pour ouvrir la fenétre [Report].

al) - [MS Data Al

Segmentil

petafroectt -

Filename

[ Samplel.led 125003

Eventfi: 1 MAM(D~] Ret

Background Spectrum
- S me | _End

9 andey)

Data Analysis

(il Postun Aralyss B ) —_=l
=l

File Edit View ftem Layout Page Tools Window Help

AE | & @ |[6B% | [O=k 7
Ih|/vD00|A@| @

&

HE

s o | o Zf W Be | | S W Be G| W € 3B | B

PGS ESE WS N AR T e L L 0 bR L B M 0

=1x
Eolder: a8
\Data'Project1 - 512712010 5:59{12 PM 171
==== Shimadzu LabSolutions Analysis Report ====
‘ C-\LabSolutions\Data\Project1\Sample 1 Icd
uire: - System Administrator
[Sample Name :
Isample ID B
L o1
ial 22
injection Volume: -1
File : C\LabSolutions\Data\Project1\Sample 1.lcd
Method File - Cl\LabSolutions\Data\Project 1\WMethod1 lcm
. Eepsslgnmmlflﬂ':n E[I:é%?zltg‘ndlmnns\sysmm\DEFAULlls r
G||Ssez/deposez |e Mgﬂmngyyﬁmssen *5i2512010
fichier sur le cadre de Chromatogram> I
Vlsuallsatlon de mlse mAU CiLabSolutions\Data\Project1\Sample 1.lcd
en page du cété droit. 1 g POANI T 254
<[ b , |
25
Commet: min L4
MS Chromatogram
(x10.000)
TICH@1MC(H@2ATICH@3
8.00485124
6.00
4.00 ﬂ “
LuJES [ [#]hd WIS Dato A [B Deta Report
NUM
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[ Exemple d’impression de format de rapport ]

Acgminad Ssiem Adrrniur, .
o £ Cia
Dnb’n.a_ﬁ;%}ﬂ 37010 1140520 BM
Smmepia - Stendend
Imu:l:l; |
S.nm;ph BT o
Srmeplia ID :
I3TD Ammcmnt - {Levall Conc )
Airremnt |
Facher 1
Trayz 1
Viake -1
Injacticn Volema -1
Tizta Fils - Sampia] jod
Miathod Fils - Mlathod] fom
Owriginal Mathod Fils - Mathod] fom
Fiasport Format Fils - DEFATUTL Ther
Tuing Fils - Tmssing 1ot
Procemusd by : hlzmoal
Diate Procexsd 6142003 30925 DM
ME Chromatosr=m
(z10.000)
140 14970
1204
100
0.804
0.60
040
0.20-] A=at
3 J_ < TIC{+)@E2
0.003 TIC{+E3
L L L L L L L L
000 025 050 075 100 125 150 175 200 235
min
MEmuy Qmant Graph Calibration Carvs
BIMCIINHE]L D1 mznn. D2 L miz 13700
D Tirpe: Tergst  Fuonction - Hx)=3 1950 HIDE%HD
- Fame: A Rrl=1000000 Erl=1 000000
. MiazoRF- 3.619502eH008 BF 30: QLOO0000eH000 RF 3RED: (LO0ODOD
o . rl HI".HH - L
R Teme: . EoThomsh - NotTheoush
Come- 2.010ppn Weighisd Esprewion @ 102
g Cronntitation Mathod - Fxisrna] Stendarnd
Eveantl
Asan
[*13°4]
Hr | T519% ETS L
30
pd il
wof
M 1 1 L L L
q"t 00 0 04 06 0F 10
: . Camc. [+10°-1]
1 2
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7.1 Création d’un tableau de séquence

Chapitre £, Séquence en temps réel

7.1 Création d’un tableau de séquence

Sélectionnez un tableau de séquence a 'aide du fichier de méthode créé pour I'analyse séquentielle en temps réel.
Nous effectuons ici un calcul quantitatif pour un échantillon contenant A, B et C a 0,075 ng/ul chacun.

]

Dans la fenétre [Data Acquisition], changez le temps de mesure
pour chaque événement.

[78 Realtime Analysis (Instrument1-System Adminisirator) - [Data Acquisition - Method1.lcm)]

a X
%ﬂ‘fll: Edit View | Method| Instrument Acquisition Data Jools Window Help _l& x
[ A | & [P Instument Parameters
S Le temps de mesure de chaque
Hofc N R
| DataPr ing Parameters(MS)... AN 7S A TAA
i sl évenement est déterminé sur la <ixd
MS Data View Parameters... Resdy
QN ParametersMS).. base du [Ret. Time] de la table ¥
System Suitability Settings... ). e . - . E H m
e d’identification/quantification.
Optimization Result... bsoo - -
- = Hem Value | Seting | Units
Update MRM event time by compound table... \iﬁ] flss seants) | Pump System A | Isocratic flo
| Pump A Pressure| 00 MPa
Pump B Pressure| 0.0 MPa
_Lm‘ﬁmem
Update display sequence by compound table... i E= . Pump System A 0.0500] 00500 |mL/min
Export Compound Table... et :— Pump System B 0.0500 00500 |mL/min
Import Compound Table... 1 Pump A Degassi | Not [:cnriec Pa
e > T Realtime Analysis [ | | Fome Begess i ak
Temperature Limi 105 105|C
Overap Mode [

This will update the MRM analysis time using the compeund table
£ i; information. Do you wish to continue?

.

Le temps de mesure de chaque événement est
déterminé sur la base du [Ret. Time] de la Table de
Position.
L’heure de début de la mesure = [Ret. Time]

- [process time in the identification parameters]
L’heure de fin de la mesure = [Ret. Time]

+ [process time in the identification parameters]

(@]
0
)
o,
=
@
N

Cliquez sur I'icone [Realtime Batch] dans la barre d’assistant [Main].

7§ Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Data Acquisition - Method! lcm] - o X
§L File Edit View Method Instrument Acquisifion Data Tools Window Help _l&x
Ry A
zlxl
LCReady MS[Ready e Ready
Sample Name s y
Sample ID
Data Comment I
Lc Ms ALL
Detail
D nstument Parameters Yiew Womal || Advarsed | [ End Time 3.00mn [ Dowrioad em Valuc | Setting | Units_| A
Pump System A lsocriic flo
MS  SmpleSetings LCTime Prog.  AutoPurge Fump A Pressur 00 WFa
P B Presst 00 MP:
e v sewe O S —
[ roducton Scan(+) | Precursor fon scan(e) | | Neutal Loss Scan(+) | Pump System 8] 0.0500] 0,050 mLmin
Pump A Degass| Not Conne Pa
OvenTemperatc| 400 n[C
Type Event#f +/- | Compound Name m/z | Time (0.000 min - 2.500 min) Temperaiure Li 105 105/C
Overdap Mode oF
MRM 2 +_|B 455.2000>165.0500
[RM I3 [~ |C309.0000>162 9500 j v
I
Realime Batch| | 4L Data Acqusi. li Reatme B | v
C: 211GB Free

La fenétre [Batch Table] s’affiche.

Créez le tableau de séquence a l'aide de la procédure
suivante. Utilisez les quatre premiéres lignes pour
I'échantillon standard et la cinquiéme ligne pour
I'échantillon inconnu.
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Sélectionnez [Table Easy Settings] dans le menu [Edit].

75 Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Realtime Batch - Untitled (LCMS)] - O X

Eile [Edit] View Instrument Batch Tools Window Help _la x

(3 ¥ Undo i : 5@ @ |
4 Redo Ctrl+Y
£ =) [ i isEEERTRAR
Fill Series
Fill Dewn x|l
Project 1 Lc ﬁédy
Cut CtrbeX lh:|5-l=lh=|5—l=ln|5—;l=Tm| Analysis Type | Method File | Data File = =
Copy Ctrl+C [0:Unknown [ Method 1 Jem "
HE D
Copy Entire Table
Cler Delete
tem Value Setting Units

== Select Row

Select Al CirleA Ump System A| ocratic flo
ump A Pressur] 00 WPa
l 45 CopyRow ump B Pressur] 00 WPa
Add Row ump System A 0.0500] 0.0500 | mlimin
L=l Pump System B| __0.0500] _0.0500|mUmin
Pump A Degass| Nat Corne iPa
Pump 8 Degass 94 kPa

&8

OvenTempert 400 c
Table Easy Settings... L 105 c
- Overlap Mode off

[ Open Data File
¥ Edit Method File.
d Edit Report Format File...

i 5, Batch Table Wizard.. Nebulizing Gas — 3.0(Umin
=i Drying Gas Flo — 15.0| L/min
|Fleating Gas Fi) — 15.0| Umin

L —— [

Faites les réglages suivants dans la sous-fenétre [Table Easy
Settings].

Tab\e[aro*ttmgs
oo Y Ben ) O " [Vial#] : 1-4
Method File: MethodLlem

[ Standard V’a\# = ay#: 1 [ Repetitons: 1 |3

Injection Volume: 1 Data File: Std01

[ Unknown l vils: 5 B B 'az# 1 [5| Repetitons: 1
Injection Vj lume: 1 |Daia File: | UnkD1

(it

Un tableau de séquence a cinq lignes est créé.

Indiquez la cinquiéme ligne (échantillon inconnu) comme objet du
rapport.

[/§ Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Realtime Batch - testBatch.lcb] - [m] X
H le Edit View Instrument Batch Tools Window Help - & x
02B sk k(D=
L TR T wﬁ.@" i TBeR
= ==
Wain older: C:\Lsb Solutions\Data\Project 1 i Reaty
Aoquisiion Analysis | Analysis Type Method File Data File Level# | Inj Volume | Report Output Report Format File Data Comme: - Rl
1 ethod 1 lem 01 lcd 0 "
Reaftime Batch A ethod T lom 403 1cd H H @
3 lethod 1 lcm d03.Jcd
4 lethod 1lcm d04 Jcd
5 iosllon Do Z —
hem Value | Setting | Units
Pump System A|lsocratic flo
| 1 Pump A Pressur| 0.0 MPa
Yo Pump B Pressur] 00 MPa
Settings Pump System A 0.0500| _0.0500 [mL/min
o Cochez la case et entrez le nom de fichier “Report.Isr”. b s B3 00— 0 B0

¥

Q. Si aucun chemin d’accés n’est spécifié pour le
nom du fichier, le rapport sera enregistré dans le
dossier ouvert dans le [Data Explorer].
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7.1 Création d’un tableau de séquence

Enregistrez les parameétres du tableau de séquence.

Fdit View Instrument Batch Tools Window Help

ED‘;.-@., R O=HE » i

i A gl 7

ot

- JICRORORE"

(e a@o » (Ee 2 (shkssEERE
(@

Cliquez (7Y save Batch File As % |
B Savein: i Project1 - @ ¥ m-
Name =

No items match your search,

' ©

. A |
| [File Name] : Batch1 }-[Fnename e (=)
‘ Save as type: | LC Batch File (*Icb) v| | Cancel | ‘
4 \
VY Tips Paramétres du tableau de séquence
Type d’échantillon (e |
. oA - .
Cliquez sur 'icbne | # dans une cellule pour ouvrir la Pt o
sous-fenétre [Sample Type]. Dans cette sous-fenétre, LY 5tandard] Initialize Calibration Curve
“ q 0.4 q 2 q & Control
sélectionnez le type d’échantillon. Sélectionnez & Unspiked [Z) A catbratonteve
[Standard] pour les standards de calibration ou & Spiked
- , . . s § Standard(ISTD Recovery) Replace Calibration Level
[Unknown] pour utiliser un échantillon aux fins d’analyse % Unknown(QA/QC) A
o . - . . Backup Metho,
quantitative. Activez [Initialize Calibration Curve] pour le
premier échantillon standard de calibration. [ o< ) [ conel | [ reb
L &
Type d’analyse Analysis Type
Sélectionnez le type d’'analyse pour les données MS. [BlsEperba i S
. - A , [ MS Quantitative Calculation (MQT)
Indiquez si I'analyse doit étre effectuée ou non sur les
données MS. Cliquez sur l'icdne & dans une cellule pour Ll e e et
@ TIC 1) MIC (ILM) MC (1LC)
ouvrir la sous-fenétre [Analysis Type]. [ MS Make Specirum Process Table
R X L . , © Tc (sT) MIC (5TM) MC (STC)
Dans cette sous-fenétre, cliquez sur les éléments & exécuter. ) & e
L'intégration de pic et les calculs quantitatifs sont Auto MS/MS (STA)
. . - Merge Product Ton Scan Spectrum (MPI)
automatiquement effectués sur les données LC. [V Lirary Search 0.9
o ] [ cand J[ re ]
Numéro de niveau
Entrez un numéro de niveau pour tous les échantillons standard. [ seiect Report Format Fle [E==)
. Lookin: || Project] - @ E-
Sortie de rapport i . . .
Cochez cette case pour imprimer automatiquement un . "'-T?I: No items match your search.
rapport d’analyse. =
Fichiers de format de rapport pesito
Cliquez sur l'icone & dans une cellule pour =
ouvrir la sous-fenétre [Select Report Format File]. ™
Les rapports d’analyse sont imprimés dans le Computer
format spécifié. L
TRn 4 1, 3
File name: - Open
Flesoftype: |Report Fomat il (CJsr) 7] [ Cancd |
Rngé,é,em Voir Help pour en savoir plus ) ’ ]

/ andey)
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p
VTips Entrées du tableau

Fenétres contextuelles (pour parameétres complexes) Method File
Aprés avoir sélectionné une cellule, cliquez sur le bouton Method1 Jom
situé a droite de la cellule pour ouvrir la fenétre contextuelle Method 1 lcmr @l
permettant de définir les parametres de cette cellule. Method1 lcm
Method1lcm

Liste déroulante (liste de choix pour sélection) =
Aprés avoir slele’ctl‘onne.une cellule, cliquez surl la fléche ﬁ( - )
vers le bas située a droite de la cellule pour afficher une Mone
. . . . s . Summary Start
liste de choix. Sélectionnez un élément de la liste. Summary Run
Summary End
Summary End&Start
Case a cocher (activer ou désactiver)
Cliquez sur la case a cocher affichée pour ajouter ou “"""'lpm
supprimer une coche. . -
Se—
[&
[Alt] + clic (pour ouvrir un fichier)
Dans les fenétres associées a un fichier, cette fonction MBSF:; =
ouvre le fichier spécifié.
. Std02lcd

Les données ou le fichier de méthode relatifs a la () F—— [Alf] + clic
ligne sélectionnée d’'un tableau de séquence peuvent i

Unle01led

également étre ouvert a partir du menu [Edit].

7

v TIDS Incrémenter une série et Recopier vers le bas

Utilisez le menu contextuel du tableau de séquence pour sélectionner [Fill Series] ou [Fill Down] pour copier une entrée
de cellule donnée dans le reste des cellules de la colonne.

Pour entrer une série numérotée

Method File Data File | F_“S_' : Method File Data File
Method Tlcm SEIEN SO Method Tlcm Sid0TIcd
= ‘ Std02lcd
Std03lcd
Cut Sid0d)cd
Copy
Copy Entire Table

Entrez “Std01.lcd” dans la ligne supérieure de la colonne [Data File] puis faites un clic droit de la souris et sélectionnez
[Fill Series] pour remplir chaque cellule de la colonne avec “Std01.lcd” a “Std04.Icd”.

Pour copier une cellule

Method File ' . Method File Data File
MethodJem Eill Series MethodJcm Std01led
[ Fill Down Method 1 Jom Std02lcd
Method 1 lcm Std03lcd
=L Method 1 lcm Std04)ed
Copy
Copy Entire Table

Entrez “Method1.lcm” dans la ligne supérieure de la colonne [Method File] puis faites un clic droit de la souris et
sélectionnez [Fill Down] pour copier “Method1.lcm” dans toutes les cellules de la colonne [Method File].

Q. Pour ajouter des lignes, sélectionnez I'option [Add Row] du menu contextuel du tableau de séquence.
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7.1 Création d’un tableau de séquence

LabSqutions\

Créer une Table de lots avec Quick
Batch

e Vous pouvez également créer une Table de lots avec quick batch. ®

__{eal'u‘ra A No9-System Adminis Data Acquisition - Tutorial_Method.lcm]
L0l File Edit Method Instrument A dow Help
=] stem Configuration Audit Trail Settings...
. '#_ Event Settings...
= Check Raw Dat
LCReady
Sample Mame 0 -
e l|| Quick Batch... s |]
Entrez les informations ' Sélectionnez un type
@ de I'’échantillon. d’échantillon et des flacons.
. & ‘
e le:  Tutorial_Method.lam 9 —_— =
OEEEEE
Report: []Report Output PeakReport_1.Isr Settings... % % w E]E
mple
Sample Type: AutoFil Level# @ @ @ @ 55 | ;:::ard
Sample Name: ParabenMxtwe [ Autodnaement(o01,00 [ ) @ @ @ @ u z::::"
Sample ID: [#] Auto-increment (001,00  .) @ @ @ @ Direction
e OR@HE®® s |
Number of Sample: 3 = @
Injection: Repetitons 3 % Volume TG @ @
1 )
|Batch Table =} Cliquez ici pour les ajouter a une Table de lots. Avec
Sample Name [ Sample 1D | Sample Type ’ £l les paramétres indiqués sur cette illustration, une
Table de lots est créée pour I'échantillon standard. Q
[
Vous pouvez également ajouter I'échantillon =
inconnu a la Table de lots en effectuant les @
procédures (2) et (3) indiquées sur cette illustration. =
_ m— |
bl I
7Batcl| Table . Add Ror Delete Row | | Delete All Rows
= |-\ﬁ-alﬂ | Tmy Name Leue@ inj. Volume | Report Output
|

,ﬁg“ Veuillez consulter I’Aide pour en savoir plus sur les opérations et les modeéles applicables.
9 Lorsque [(Auto Filename)] s’affiche dans le champ [Data File Name], vous ne pouvez pas entrer
“= directement un nom de fichier de données. Pour entrer directement un nom de fichier de données,
cliquez sur [Settings] dans la sous-fenétre [Quick Setings r——
Batch]. Sur la page de I'onglet [Data File Name] |\ ASCI Comversion_|_Fle Conversion_|_qajoc | Foider | _opton 1tems I

General Bracket Data File Name Startup. Shutdown
de la sous-fenétre [Settings] ouverte, décochez la @
case [Create filenames automatically with]. "
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7.2 Traitement séquentiel en temps réel

Exécution du traitement des données par séquence.

Placez les échantillons dans I’échantillonneur automatique.

Flacon 1, solution d’échantillon contenant A, B, C a
0,01 ng/pl chacune (échantillon standard) -
Flacon 2, solution d’échantillon contenant A, B, C a Flacon

0,05 ng/ul chacune (échantillon standard)

Flacon 3, solution d’échantillon contenant A, B, C a
0,1 ng/ul chacune (échantillon standard)

Flacon 4, solution d’échantillon contenant A, B, C a
0,5 ng/pl chacune (échantillon standard)

Flacon 5, échantillon inconnu (a quantifier)

Portoir d’échantillons

Dans cet exemple, une solution d’échantillon contenant &) ~
A, B, C a 0,075 ng/ul chacune est choisie comme @
échantillon inconnu.

2 Démarrez le traitement séquentiel en temps réel.

Pendant le traitement séquentiel en temps réel, les fenétres [Realtime Batch] et [Data Acquisition]
sont affichées cote a cote.
Une fois terminée I'analyse de I'échantillon inconnu, un rapport est imprimé.

[ Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Realtime Batch - testBatch.Icb] - O X

ik File Edit View Instument Batch Tools Window Help -8 x

Yo M e @ 2 Bezu@o=d ? ! SEEE2TRR "

==l =l
i older: C\L Data\Project 1 = B
Aoquisiion Analysis | Analysis Type Method Fle Data File Leveltf | Inj_ Volume | Report Quiput Report Format File | Data Commet | | o = |
ethod 1 lom d01 ]
Realtime Batch| lem 02, E M @I
lem 03
lem 404
lcm k0T = Repod 1 3] Detail
em Value | Setling | _Units
ump Sysiem A[lsocralic flo
ump A Pressu 00 WPa

'ump B Pressurl 0.0 MP:
ump System A| 00500 10.0500 |mL/min

Pump System B] _ 0.0500] __0.0500 [mLmin

Pump A Degass| Not Conne Fa
Fump B Degass ) Fa
OvenTomperat 00 ][
Temperature i 105 T05]C
Overap Mode O

Q‘ Cliquez sur l'icbne pour arréter le traitement séquentiel.

Q‘ En mettant le tableau de séquence en mode pause, il est possible
d’apporter des modifications tandis que les mesures de I'analyse en cours
se poursuivent.

Q‘ Vous pouvez prendre un instantané pour visualiser les données pendant

I'acquisition. Pour prendre un instantané, cliquez sur I'icbne
barre d’assistant [Data Acquisition] pendant I'acquisition.
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7.2 Traitement séquentiel en temps réel

[ Exemple d’

imprimé de rapport séquentiel en temps réel ]

Sample Information
Acquired by : System Administrator
Date Acquired :5/25/2010 7:45:59 PM
Sample Type : Unknown
Level# :0
Sample Name :
Sample ID :
Sample Amount 01
Dilution Factor 01
Tray# 01
Vial# :5
Injection Volume 01
Data File : UnkO1.lcd
Method File : Method1.lcm
Original Method File : Method1.Icm
Report Format File : Reportl.lsr
Tuning File : Tuning.Ict
Processed by : System Administrator
Date Processed :7/5/2010 5:01:46 PM
MS Chromatogram
(x100,000)
4151,240
1.40-
1.20—
1.00-
0.80-
0.60-
0.40—
0.20-
E| TIC(He 1
3 L TIC(H@2
0.00- TIC(He3
T T T T I e e L B e e e e e LA e e
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 1.75 2.00 2.25
min
Mass Quant Graph Calibration Curve
ID# 1 m/z  :237.00
237.00>100.20(+)@ 1 ID#: 1 Name :A
151938 ‘ m/z: 237.00>100.20 Function : f(x)=3.98377e+006* x-4014.10
Type: Target Rr1=0.9988958 Rr2=0.9977929
Name: A MeanR F: 3.851308e+006 RF SD: 2.457992e+005 RF %RSD: 6.382226
FitType : Linear
| anne o7 sohcn, ooy
Area: 279676 Quantitation Method  : External Standard
‘ Conc.: 0.071ppm
Event: 1 Area # | Conc.(Ratio) MeanArea Area
1 0. 3619 3619
‘ [*10%6] 2 0. 18707 187076 |
25 3 . 38531 385310
4 209555 2095553
\ 9
20
‘ 1.5
‘ 05
0.0
L 00 1.0 20 30 40 50 60
- - Conc. [*10/-1]
1 2

(@)
>
Q
2
—
=
(0]
N
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ID#  :2 m/z  :455.20

455.20>165.05(+)@ 2 ID#: 2 Name :B
130,331 m/z: 455.20>165.05 Function : f(x)=4.71632e+006% x-15222.7
Type: Target Rr1=0.9994071 Rr2=0.9988146
MeanR F: 4.213971e+006 RF SD:7.039121e+005 RF %RSD: 16.704248
Name: B : -
FitType : Linear
‘ . ZeroThrough  : Not Through
RetTime:  1.224 Weighted Rearession  : 1/C/A2
Area: 319843 Quantitation Method  : External Standard
Conc.: 0.071ppm
Event 2 Area # | Conc.(Ratio) MeanArea Area
. 1 0.0 31817 31817
[r10%] 2 00 219764 219764
25 3 0. 475316 475316
4 0. 2262891 2262891
‘ 20
‘ 1.5
‘ 1.0
0.5
0.0
00 10 20 30 40 50 60
e S— Conc. [*10~1]
1 2
309.00>162.95(+)@ 3 ID#: 3 D :3 miz :309.00
83319 v m/z: 309.00>162.95 Name :C
Type: Target Function : f(x)=2.54851e+006* x-984.917
Name: c Rr1=0.9985671 Rr2=0.9971363
MeanR F: 2.516006e+006 RF SD: 1.286267e+005 RF %RSD: 5.112336
. FitType : Linear
RetTime  1.571 ZeroThrouch  : Not Throuch
Area: 190118 Weighted Rearession  : 1/C/A2
Conc.: 0.075ppm Quantitation Method  : External Standard
Event: 3
Area # [ Conc.(Ratio) MeanArea Arez
. 0.0 24275 4275
[*1076] 00! 130160 130160
1.2 (o} 0. 264742 264742
4 0. 1192961 1192961
1.0
0.8
0.6
0.4
0.2
0.0
00 1.0 20 30 40 50 60
1 2 Conc. [*10M1]

Cet exemple de rapport pour un échantillon inconnu (flacon 5) montre les valeurs quantitatives
calculées de A, B et C. Il indique également les courbes d’étalonnage de la méthode pour A, B et C.

Les informations d’étalonnage de la méthode sont les résultats de l'intégration de la méthode des pics
A, B et C dans les flacons 1-4.
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7.3 Impression de rapports de traitement séquentiel

7.3 Impression de rapports de traitement séquentiel

Imprime un rapport de synthese du traitement séquentiel (un simple
rapport combiné de deux ou plusieurs jeux de résultats d'analyse).

1 Ouvrez la fenétre [Report].

7Y Realtime Analysis (Instrument1-System Administrater) - [Realtime Batch - testBatch.lcb] B o y
Batch o— . N o
¥ E Show Window Data Acquisiti
I03H| 0|6 5| 0e e [ datoacquisivon
) Realtime Batch

g =T

Calibration Curve

o C\LobSeiare O ™ Arrange lcens 9[@ = T
Poalysis | Analysis T (5} Lock [ Volume | Report Outpd | Report Formal File | Data Comme: | | .- ]
1 1Data Acquisition - MethodT Jcm T I i
B 2 Realtime Batch - testBatch.ich T il o
4 T eI Sid0dlod | 4 O
5 | WMethodTlem | UnkOlled | 0] =]
| tem | Value | Setting | units |

Créez un format de rapport de synthése a I’'aide de I’élément de
rapport [MS Summary (Compound)].

=

Référence

Guide for LCMS/MS system.

“6.4 Create a Report Format File” dans le Operators

73 Realtime Analysis ~System Adminis ~ [Rennrt _ Fintitladl o »
B Bl Fan e fem Layeut Bage Tok Mindow 1| Cligyez et faites glisser le o
‘ayaamﬂa SR WEES: [Be X |0 @ 313D |
9_, curseur pour définir une zone Cli
BN i Y wl : 4 iquez
Cliquez | sur la page ou vous souhaitez | g g 25 a5 g e o m @3‘
=2 H imprimer le résumé. ==
Acquisition NEE Ready
Realtime Batch
| = [
ftem
Pamp System (@]
e =
Pump B Pressur Q
/ Pump System A| T.
—
N ’umnivazB (-l;
. N . Pump jass|
Les trois types de Rapports de synthése suivants Fun B Degs ~
verTe

b
Overlap Mode

sont disponibles :
* [Concentration] : affiche la concentration, l'aire et la
hauteur de chaque pic.

Nebulizing Gas — 3.0|L/min
. . . . Drying Gas Flo — 15.0 | L/min
» [Compound] : affiche les informations des pics telles I%T‘«'Ef“““ — mElumm

Ncora V= nnlar

que la concentration et la performance de colonne
pour chaque pic.

* [Data] : affiche un chromatogramme et un tableau
des pics pour chaque jeu de données.

rE‘] Save Report Format File As =)
Savein: || Project - & T E-
‘ Name =
No items match your search.
4 . 1 3
[F“e ame: Summaryl - |] Save
‘ Save as bpe: | Lo HEpOR Fe|mat tie { Js1) * [ Concel |
15

L [File name] : Summary1 ]
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3 Configurez le rapport de synthése.

Entrez [Summary Start] dans la premiére ligne de données a inclure dans le rapport de synthése.
Entrez [Summary Run] dans toutes les lignes de données suivantes qui doivent étre incluses dans
le rapport de synthése.

Entrez [Summary End] dans la derniére ligne de données a inclure dans le rapport de synthése.

l : |

Folder: C:\LabSolutions\Data"Project |

Analysis | Leveld |  Inj. Volume Report Output Report Format Fle Data Ci Type Report Format File
1 1 & Summary Start Summaryllsr |
2 1 = ‘Summary Run
3 i & Nore | 1
4 1 [ None 1 |
0 i & Summary End l |

Immettere il nome del file nella colonna con
{ l'intestazione [Summary Report Format File].

Q. Si [Summary Type] et [Summary Report Format File]
ne sont pas affichés dans le tableau de séquence,
utilisez le menu contextuel pour sélectionner I'option
[Table Style] et autoriser I'affichage de ces éléments.

Démarrez le traitement séquentiel en temps réel.

3 Realtime Analysis (Instrument1-System Administrator) - [Realtime Batch - Untitled (LCMS)] - o x
A4 File Edit View Instrument Batch Tools Window Help _ 5| x
DEF <& BR[Oz
e | I TR ?
S 5 )
iain Folder C:\L i\ Project = e —
= Analysis | Vial#t | Tray Name | Sample Name | Sample ID | Sample Type | Analysis Type Method File Dala File Level? | i || =
ethod 1 lcm d01
Realtime Batch| | |3 onda thodTicm 0z E F@I
anda ethod Licm 03, !
anda ethod 1lom 04
known lethod 1Jcm Unk01 Detail...
tem Value | Setting | Units
Ump System A ocratic flo I
ump A Pressur] 01 WPa
ump B Pressur] 01 WPa
ump System A| 0.0500] _0.0500 |mLmin
Pump System B 0.0500| _0.0500 [mUimin
Pump A Degass| Not Corne iPa
Pump B Degass 94 kPa
OvenTemperat 400 0[C
Temperature Li 105 05]C
Oveiap Mode off
Eabuhzmg Gas — 30| L/min
RSN Drying Gas Flo — 15.0|Umin
Er=sie: Heating Gas g — 75.0] Umin
hiefizce lonFocus
Iierace Vollag 00KV
] Iierface Curen| 00 uA
e Iiefiace Temp 2 300(C
Baich Queue Heflace Tonp £ sic
L Temperatur [ 250[C

Le rapport de synthése spécifié s'imprime lorsque le traitement séquentiel est terminé.
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7.3 Impression de rapports de traitement séquentiel

[ Exemple d’impression de rapport de synthése ]

MS Summary{Compound)
(x10,000) Stdol.led
{14,970 = & 8
& o~ 1
B = —_ —_
1.00- — - —
1 AGEL (1)
] WBH@2 (1)
e e R e e e e e e e e R e e cees
0.00 0.25 0.50 075 1.00 125 1.50 1.75 2.00 225
min
(x10,000) Std02.led
891 [g9,124 2
1 = -~ -
| AD@L ()
| (BH@2 (2)
W @B
0.00 0.25 0.50 075 1.00 125 1.50 175 2.00 225
min
(x100,000) Unko1 .led
{151,240 % 3
L] ! —
4 < — I~
= — v
1.00-] - - -
] A@L (3)
] BH@2 (3)
Wt e (@B )
0.00 0.25 0.50 075 1.00 125 1 175 2.00 225
min
ID#1 Compound Name: A
Title Sample Name|  Sample ID Ret. Time Arca Height cone.
Std01.led 0.637 35904 10454 0.009
Std02.led 0.646 186026 50731 0.045
Unk01.lcd 0.387 371763 142787 0.089
Average 0.557 197897 67991 0.048
YoRSD 26.366 85.016 99.770 83.399
Maximum 0.646 371763 142787 0.089
Minimum 0.387 35904 10454 0.009
Standard Deviation 0.147 168244 67834 0.040
ID#2 Compound Name: B
Title Sample Name[ Sample ID Ret. Time Area Height Conc.
Stdo1.led 1.226 28590 13560 0.008
Std02.led 1.230 219416 84130 0.049
Unk01.led 1.224 318970 123206 0.069
Average 1.227 188992 73632 0.042
%RSD 0.229 78.078 75472 74.140
Maximum 1.230 318970 123206 0.069
Minimum 1.224 28590 13560 0.008
Standard Deviation 0.003 147561 55572 0.031
ID#3 Compound Name: C
Title Sample Name| Sample ID Ret. Time Area Height Conc.
Stdol .led 1.566 23534 10163 0.009
Std02.led 1.568 127900 53366 0.049
Unko1.led 1.571 186467 78613 0.073
Average 1.568 112634 47381 0.044
Y%RSD 0.164 73275 73.058 73.335
Maximum 1.571 186467 78613 0.073
Minimum 1.566 23534 10163 0.009
Standard Deviation 0.003 82532 346l6 0.032

/ andey)
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Chapitre8,  Analyse de données quantitative

8.1 Veérification des résultats quantitatifs dans la fenétre [Quant Browser]

Utilisez la fenétre [Quant Browser] pour appliquer facilement le calcul quantitatif a plusieurs jeux de
données.

LabSolutiens CL Main (System Administrator) - o X
File View Window Help

&7

Double-cliquez ]

2 Chargez les données d’exemple.

——zlxd LTﬂ
Oﬁ = oa| =2
|——

Sélectionnez et déplacez Tutorial_Batch
vers la [Quantitative Results View].

Q=]
| Cliquez

Les données d’exemple (Tutorial_Std01.lcd a Tutorial_Std03.lcd et Tutorial_UnkO1.lcd a
Tutorial_Unk05.Icd) enregistrés dans le fichier séquentiel s’ouvrent.

Vous pouvez sélectionner plusieurs fichiers dans la sous-fenétre [Data Explorer] et les glisser-
déplacer simultanément.
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8.1 Vérification des résultats quantitatifs dans la fenétre [Quant Browser]

Vérifiez les résultats quantitatifs.

12) 1

Les résultats quantitatifs et la courbe d’étalonnage
du composé figurant sur la ligne sélectionnée en @ 3
s'affichent. Dans l'onglet -
[Compound], cliquez
Q. Sélectionnez [Delete] dans le menu contextuel sur le composé a
de la [Quantitative Results View] pour vérifier.
supprimer un fichier de données. -]
Eile Edit S —— o ==l
inag gglm lﬁlgg ? EA.c.J"nJ 0|5
: Folder: E[: LS ST S - "8 Method View - Compound Table 'm—\ —~
—pemproct o | Dataficneme | Semletpe | Levar | Ra e o g ]m,m[ ke
= TR E e il
Se:":a :A; utorial_Std03Jcd Standard(Caic. Point] 736 80,746,261 I_Inavmme \Tﬂma [35010
s Saem) ‘utorial_Uni Inknown| 743 077,384
[ Tutoria Std1 1721 o nonn 77| 10886.185)
[y Tutorial Std02. 121 o own .791.516)
Tutorial Std03 1721 T e ;;g ':;g;“]g
ETutnml Unk0l  7/9, :
“ITutorial_Unko2  7/9,
[ Tutorial Unk03 779,
[w] Tutorial Unkd4  7/9)
@Tutnml,umﬂs 7/9)
< i - o L dh, i
B Chiomatogram Yiew B Caiibration Curve/S pectium View
[JC Cromotecram | ] Somie s I o Curve [ specoum]
— . _— —1 5N 2 L5 oo 1< oo
750000+ Area
75000000
500000~ D
50000000
250000
25000000
¢ )y W00 0.0 1.0 20 30 4.0 50 60 0.0 1.0 20 30 40 Conc.
Lu [FR] B ] ] 8 Quant Browser]
NUM

Vérifiez le chromatogramme.

Vérifiez la courbe d’étalonnage.

Le chromatogramme des données
sélectionnées dans la [Quantitative Results
View] s’affiche.

La courbe d’étalonnage du composé
sélectionné dans la [Method View] s’affiche.

g andey)
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8.2 Modification des paramétres d’intégration et ré-intégration

Les données d’exemple de la page précédente sont les données quantitatives associée a une courbe
d’étalonnage absolue a trois points. Toutefois, si la valeur de la zone correspondant a la premiere ligne
de données (Tutorial_Std01.lcd) dans la vue [Quantitative Results View] est “----", ou si la vérification
de la vue [Chromatogram View] révele que l'intégration des pics n’a pas été effectuée, modifiez les
parameétres d’intégration des pics pour obtenir une courbe d’étalonnage adéquate.

Modifiez les parameétres quantitatifs.
> “10.3 Postrun Analysis of Multiple Data” dans le Operators Guide for LCMS/MS system.

Référence

sﬂ

B Quantitative Results Yiew pEps @ M_Methnd VYiew - Peak Integration Parameters
[ B Integration || ¥onification [ Q ive | Compound | Performance | Spectrum | custom | o chedk|
1 Tu 1 ~
12 Tul [#IMass  [¥] compound Name
[T Integration E
4_‘ Tu © Autolpres) © Autolteight) ® Advanced
4 Tu MaxPeak:
pa— o ] I
= Mo Wdth: - sec Froeram
-
C.
Drift: -
IL.DBL: 1000 ] min

Min. ArezHeight: | 0

Calculated by: @ Area

B Chromatogram Yisw =] Eal\tg

m | ] sample Info

[Slope] : 100
YA2:=1 000000 1 = 1.000000
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8.2 Modification des parameétres d’intégration et ré-intégration

Ré-intégrez.

(System Administrator) - [Quant |

File Edit View Method Process Data Layout Tools Window Help [=l=1=]

58| @k (ER(O=Ek 2 foml[#Es 565 |2 || e o
=l B
Main O Quanttalive ResullsView 1Dz 1 | | | papaverine | B Method View - Peak Iniegration Parameters l@lmdit
Quant Browser Data Filename Sample Type | || 1ntegration |Identification | Quantitative | Compound | Performance | Spectrum | Custom | QC reen;
icd Standard Calc.Por] ~
m : :7 jgi: :»:::pl g::: lass  [¥] Compound Name — ]
;‘rj fal S o Ui :;j ] Auto(frea) () Auto{Height) @ Advanced
o L al_Unk03) inknow| —— ]
9 3 TulunaLSldB 121 o Ej o] it e
] Tutorial Unkol 79, ; )
b torial UnkD2 79 Siope: 00
Int utoria_ Unkd3  7/9 Drift: o
[ Tutorial Unkdd 779 - pBL: (1000 | min
TlllunaLUnkﬂS /9 o N
Min. AreajHeight: \:I counts
. Calculated by: © Area Height -~
i < | = 3
B Chiomatogram View B Callbration Curve/Spectum View
J_ Chromatogram | E) sample Info. A CalbCurve |} spectrum
* el O [ ¥ =16,378,956.0% - 1,148.520
- emty B 2=1.000000 1 =1.000000
W 7 34010 Time Inten_’ - s
500000 D
250000 -
b E5 72k n;,u 10 20 30 4o 50 80 ki 0 20 30 20 Conc.
@mam&wmvl
i NUM )
[#Mass  [¥] Compound Name
I " .
© Auto(Ares) O AutolHeicht) © Advanced
MaxPeak:
Width:
Slope:
Drift:
T.DBL:
Min. Area/Height:
Calculated by:
Smoothing
Method: [standard =
Counts: 2
Width: 3 sec
(@]
=
S
Résultats originaux =
(0]
B Quantitative Results Yiew IDg 1 o papaverine ( NV ) =
Data Filename Sample Type | level Area Conc_(ppm) | Std.Conc. 20)- . .
Tutorial_Std01lcd | Standard(Calc Point] 7 | = 0500 Q«msml Dés que les données
Tutorial Std02/cd | Standard(Calc. Foint 2| 1523040 1.000 1.000 ) 4 .
Tutoral_5td03)cd | Standard(Cale.Point 3] 807462 5.000 5000 d’échantillonnage standard
Tutorial_Unk01 led Unknown 0| 10773l 0746 — [
Tutorial_Unk0Zlcd Unknown 0 10.8861)) 0.735 — sont intégrees, la courbe
Tutorial_Unk03lcd Unknown 0] 1079150 0729 — )4 oy
Tutorizl_Unk04lcd Unknown 0 wasif 0.706 — d’étalonnage est recréée et le
H Tutorizl_Unk05lcd Unknown 0] 10.4537) 0711 — calcul quantitatif s’exécute sur
‘ toutes les données.
Résultats modifiés Q. Lintégration peut étre
e s P e — lancée manuellement dans
Data Filename Sample Type | Levelft Area | | Conc_(ppm) | Std_Conc_ la [Chromatogram View].
Titorial_Std01lcd | _Standard(Calc Point] 1 115514 0518 0500 , i D
Tutorial Std02)cd | Standard(Calc.Pairt 2| 1944700 0580 7.000 Sélectionnez I'option [Manual
Tutorial_5td03/ed | Standard(Calc.Foint 3| gn72agl) 5.002 5.000 .
Tutorial_Unk01Jcd Unknown ol assil) 0.707 — Integration Bar] dans le menu
Tutorial_Unk02lcd Unknown| 0 14,8406 0.70% —
Tutorial_Unk03Jcd Unknown CIRE R § 0.707 — contextuel.
Tutorizl_Unk04lcd Unknown 0] 1424l 0673 — @
H Tutorizl_Unk05lcd Unkni 0] 140843 0664 — o
e — L “5.5.6 Manual Quantitative
Peak Integration” dans le
Operators Guide for LCMS/MS
system.
L J
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Le pic est détecté.

La courbe d’étalonnage a 3 points s’affiche et la valeur quantitative correcte est déterminée.

[BEIE]

[AlFile Edit View Method Process Dats Layout Tools Window Help
(D30 | <k (ER (D= 7 fwcwl[@a s wi|» @ e
==l ==l
Folder: O Quantitative ResulsView Dz 1 I O Methad View - Peak Integration Parameters [23 View) [# Edt
. pataprojectL = Data Filename | Levelff | _Ret. Time wea | Conc. fpom) | Std.Conc. || ([ integraton | denticaton | Quanstatve | Compound | perl < ||
utorial, 01 led 682 .591.411 0518 0,500 A
F— Mo uiorial_Std02lcd 717 1944707 0980 1.000 ||| [#]Mass  [¥] Compound Name |
uiorial_Std03lcd 76| 87.729.745 5002 5000 Integration
(i Samplel 7, toral_UnkOT 743 16115 0707 — N
[ Tutorial Std01 1721 uiorial_Unk021 737| 1484065 0708 — Auto(pres) @ Aut)
iy Tutorial Sta02 1721 oo ﬁ: m { g% ‘;;”; = Maxpezk: [
[ JutorelStdls - 172} oral_Urk05k 708 084,370 0564 — width: [
Tutorial Unk0L 7/
LI Tutorial UnkD2 779, Sope: [
[ Tutorial Unka2 79, Drft: [
13 Tutorial Unkos 779, I.08L: [
R Tutoral g3 77 . Accafeght: ||
Calaistedby: @ -
‘ [ L == D
B Chramatearanview 03 Calfration Curve/Spectim View
J_ chromatogram | sample Info. A Calib Curve | h_ spectrum
< i) v i ¥ = 16.977.562.0¢ + 2,804,692
v Mok sy Ef70, 085 1°2=0.9993423 1 = 0.9999711
_— 0000 T Tie T 272 pgien 2
Area
5000004 D
250000 = 50000000
o "
— i T % * s = i R R R R R
L [T ] # bl " (uert Browsed]
NUM i |
HA lation d’ int d’étal
nnuiation d’un poin etalonnage
ye . . y Pep? 3
S'’il est impossible d’analyser correctement un D Quanitaive ResulsView 10 1 [ <] -] papaverne
. ) ) . , ) Data Flename | Conc._ (ppm) | Std.Conc_
échantillon standard, il est possible d’annuler le point Titorel_Sed01lcd 0518 050
Tutorial_Std02 led 0.980 1.000
A Tutorial_Std03 lcd 5.002 5.000
d’etalonnage. E
7 . . . Tutorial_Unk02 lcd 0.709 —
Décochez la case [Cal. Point] de la vue [Quantitative Tutoil Unki3lcd 007 =
. . S, Tutoral_Unk04Jcd 0673 —
Results View] pour annuler le point d’étalonnage. Les & |Totorl UnkD5icd 06 =

résultats sont recalculés immédiatement.

Vous pouvez activer/désactiver le point d’étalonnage pour

chaque composé enregistré dans la [Compound Table].

B Modification du numéro de niveau

La vue [Quantitative Results View] permet de modifier le
numéro de niveau affecté a un échantillon pendant I'analyse

Lorsque des modifications sont apportées et qu’'une
autre cellule est choisie, les résultats quantitatifs sont
immeédiatement recalculés.

Q. La zone [Level#] peut étre modifiée indépendamment
du type d’échantillon ([Sample Type]).

M Modification du type d’échantillon

La vue [Quantitative Results View] permet de modifier le

[Sample Type] affecté a un échantillon durant I'analyse.

Lorsque des modifications sont apportées, les résultats
sont immédiatement recalculés.

1)

Sélectionner la cellule du

[Level#] a modifier et saisir un
nouveau numero.

O Quarkitative Resuks View oz 1 [+ ]+ DEDaveﬂr'

Q‘ Les modifications apportées au type d’échantillon
[Sample Type] sont intégrées aux fichiers lors de
leur enregistrement.

Data Filename Sample Type Leveli| Ret_ Time Area Conc. (pprl
Tutorial_Std01Jed Standard(Calc.Prg 4.682 11,591,411 0.5]
Tutorial_Std02led Standard(Calc.P | t) 4717 19,447,075 0.9
Tutorial_Std03Jed Standard(Calc. PN * J 4736 87,729,745 5.

orial = Inkcngwn| 743 .816.115 7\

orial = Inknown| 737 14,840,655 7

orial = Inknown| 699 14,803.802 7

orial le: Inkenown| 718 238.404 8]

8 orial le Inkenown| 708 084.370 [
Sélectionner le [Sample Type]
de I'’échantillon a modifier et
sélectionner le type approprié
dans la liste déroulante.
O GQuanlitative ResdisView g 1 ' | =
Data Filename San e Type Levelif Ret_ Time Area
Tutorial_Std01.Jcd Star|dard(Calc. Polmq 1 4682 11.591.411
Tutorial_Std02lcd e 2 4717 19.447.075
Tutorial_Std03led 3 4736 87,723,745
Tutorial_UnkDllcd  Pomerown < 0 4743 14,816,115
Tutorial_Unk02lcd dard [1] 4737 14,840,655
Tutorial_Unk03lcd || Standard(No Calc_Point) 0 4699 14,803,802
Tutorial_UnkD4lcd rirol 0 4718 14,238,404
B Tutorial_UnkD5lcd U;W'ke" 0 2708 12,084,370
Standard(ISTD Recovery)
Unknown{QA/QC)
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8.2 Modification des parameétres d’intégration et ré-intégration

M Vérification d’un spectre

Double-cliquez sur le chromatogramme MS dans la
[Chromatogram View] pour afficher le spectre MS a
I'endroit ou vous avez cliqué dans la vue [Calibration
Curve/Spectrum View].

e Edit View Method Process Data Layout Tools Window Help EEG
28 <k [ERO=kH ? ofws| (@4 45 Ao |82
x| zlxl
Main Folder: O Quantitative Resuls View  pg 1 |+ papaverne B Methad View - Peak Integration Parameters @ Edit
Quant Browser Data Filename Sample Type Level | Ret. Time Area Conc. { [ Integration | [ unitmtve | Compaund [ per [ 12
| Tutonal_Std011cd Standard(Calc Part 682 1591411 A
!!" Filename. Mo: Tutonial_Std02lcd Standard(Calc Point] Njvi 9.447.075 [#]Mass  [¥] compound Name m
Tutonal_Std031cd Standard(Calc Point 736 57,725,745 Integration
W [13 Samplet 719 Tutorial_UnkD1lcd Unknown| 743 4,816,115
| S Tutorial Stdol 121 Tutorial_Unk02lcd Unknown) 0 4737 14,840,655 Auto(Area) () Aub
| ix Tutorial Std02 1721 Tutorial_Unk03lcd Unknown| 0 4699  14.803802 Maxpeak: [
rutoial SIS 1721 Tutorial_Unk04Icd Unknown| 0 4718| 14238404 =
m s s 8 Tutorial_UnkD5lcd Unknown| 0 4708 14.084.370 Width: [
i Tutorial Unkdl 79
@Tulmial_Unld)Z 719 Slope: [
[ Tutoral unkoz 729 Drift: [i-
1) Tutorial UnkD4 79, < m I v
Tutorial Unkd5 7,
1 Tutorial Un /9 O Chiomatogram View O Calibration Curve/S pectium View
A_ chromatogram Sample Info. _J_ Calib Curve ||} Spectrum {
| Max Intensity - 4944, 740
| 34010 Time | 2340 inten. 5758 .
| 5000000
< LIL# 3 4000000+
- 0j
‘ Wax fensiy -0 “000000
2000000
|
1000000 y
&
£t r=
T T T T & T £
0 SIU 100 0.0 10 20 30 4.0 5.0 6.0
L . = (B auant Browser]
Il NUM

4 \
Fichiers traités dans la fenétre [Quant Browser]
La fenétre [Quant Browser] est une application permettant Lorsque le fichier de méthode chargé contient des
d’éditer un fichier de méthode individuel et d’effectuer une informations d’étalonnage, les fichiers de données
analyse postrun sur plusieurs jeux de données chargés de I'échantillon standard utilisés pour créer sa courbe
en utilisant les paramétres de traitement de données de d’étalonnage sont également chargés.
cette méthode.
Les fichiers sont chargés conformément aux regles Fichiers de données
suivantes. Chargement a partir de I'onglet [Data] de la sous-fenétre
[Data Explorer]. (Il est possible de charger plusieurs o
Fichier de méthode jeux de données.) Sélectionnez les boutons de la barre 3
Chargement a partir de 'onglet [Method] de la sous- d’outils pour déterminer le type d’échantillon a afficher. %
fenétre [Data Explorer]. Si aucun fichier de méthode 5 o
n’est spécifié, le fichier de méthode utilisé pour traiter le : LG 444
premier fichier de données chargé est automatiquement
chargé.
. J
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8.3 Impression d’un rapport de synthése a partir de la fenétre [Quant Browser]

La fenétre [Quant Browser] dispose d’'une fonction “Summary Report” (Rapport de synthése)
permettant de créer un rapport combiné a partir de plusieurs jeux de données chargés.

[BEES

O Quanitative ResultsView  Dg 1 || *| papaverine B Method View - Peak Integration Paiameters Edit
Data Floname Sample Type Levelif | _Ret_ Time Aea Conc. { || ntegration [identification | Quantitative | Compound | Per(+ [+ |
A Totoral_Std01 lcd Standard(Calc. Poir] 7 a682[  11591411 A
Filename Mo Tutoral_51d02Icd Standard(Calc.Poin] 2 4717| 19447075 [@mass [¥]Compound Name 3
Tutoral_Gtd031cd Standard Cale.Point) 3 4736|  €7.729.745 Integration [
1 Samelel 7 £ Utoral_Unk01 Unknown| [ 4743 14816115 pefat |
[ Tutorial st0r 1721 | |5 Tutoral_Unk02lcd Unknown| 0 4737| 14840655 Autofpres)  © Aut
Tutorial stz 12| | [ Tutoral_Unk031cd Unknown] 0 4699 | 14,803,802 Maxpeak: [
o a0z 12 Tutoral_Unk04lcd Unknown] 0 4718] 14238404 Fea
[ Tutorial E Tutorial_Unk05lcd Unknown] 0 4708]  14.084370 width: [
Tutorial Unkol  7/9,
Tutorial Unko2 7/ siope: [
779 Drift: [iv
7, Bl it v || &= '

1) Tutorial Unk0S  7/9,

O Chiomalogiam View

. chromstogran | ] sample nfr]

Wax intensity : 4,944,740
758]

5070 Time 2340 Fien 5758 | Base Pesk 34014938685
5000000-] Tbs_en Rel inien.
s 3o
R v 4000000 o]
- o = -
Max ntensity -0 269
20000003 N
1000000-] 1od
= % g
00 10 20 30 o so &0 33 340.0 3408 mz
&) Quant Browser|
[ NUM i |
@ ser - [Report - LS MS Table.lsr] - o x
fle Edit View ftem Loyout Page Tools Window Help -8 x

DEP |« ([ER (D= o o2 2 Tl | S RIEE [Re Q[ @ B B |
N /vD0O | @P eS| UEGusERS RS 5| A G |20 s e 6w emmn| e

x| xlxl
[ wain Eolder: ag
| . Potalprosects -

F== Shimadzu LabSolutions Quant. Browser Report ==

5219167

Report
Filename Mol
[ Report.sr 51
9 2 template.t 7
%

Pt

papaverne()@1 (1)
lpapaverine(+)@1 (2)
v’(Panv;ME(‘\Q1 @)
oapaverine(e)@1 ()
fipapaverine(+)@1 (5)

;;DEDLVMM&(&\@1 ©)
¥ papaverine-)@ 7)
Y. papaverine(+)@1 (8)
< > e = e e i3/ 2
o Siotied
i seosios Fibriise el on]
Comment R AR )
[Tutorial Unk02 lcd 1 188 0.738]
[Tutorial Unk03 Iod 6991107915161 8&1409 0 729]
o thios s
[Tutorial Unk0Sicd
[Averace 7221 213776571 14451931 1378]
Gl AL
Hi 551 fosigios] —
Siandard DeraT
LT [ [ ] " quantbo. [BY  Repot

Les informations associées a chaque composé sont imprimées dans le rapport.
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9.1 Affichage de fichiers de données dans la fenétre [Data Browser]

ChapireQ, Analyse de données qualitative

9.1 Affichage de fichiers de données dans la fenétre [Data Browser]

La fenétre [Data Browser] peut étre utilisé pour afficher des chromatogrammes, des spectres et des
informations de fichiers de données multiples provenant de détecteurs différents.

1=y “11.4 Compare Data” dans le Operators Guide for LCMS/MS

Référence

system.

[4ll LabSolutions CL Main (System Administrator) - [m} bl
File View Window Help
DataAna\yﬁ\sTnnlh 97
@ @ ‘4 Double-cliquez J
Postrun Browser

6 aaudeyd
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3 Sélectionnez un fichier de données.

=l x
e oa| s
Fiename Vo
1] Samplel 779/
B Twora s 1721
L8 Tu

o3 Tutorial U @3 79
(3 Twtoral Ul 08 779
3 Tutorial {05 79

Sélectionnez et déplacez Tutorial_Unk01.lcd dans
une cellule de la fenétre [Data Browser].

Q. Chaque zone d’affichage du [Data Browser]
est appelée une “cellule”.

=&

| Maxtensiy - 935,129

I =S
Select Data Type

Target Cell Cell Location
(®)Load Data to Current Call () Open as New Cell ORightward

[ Add Data to Ms Chromatogram Cel (@ Downward
)
[] Chromatogram [JPeak Table .

Cochez les options [MS Chromatogram] et

MS Chromatogram [OmMs Qualitative Tabie
SR ([ — [MS Spectrum].

Les cellules correspondant au nombre de
cases a cocher activées s’affichent dans
la fenétre [Data Browser].

Le chromatogramme MS et le spectre MS s’affichent.
Double-cliquez sur un point du chromatogramme MS pour afficher le spectre MS en ce point.

Folde |1 | [[E TetoreLtneiica WS Crromstogran §_
QuantBrowser| [ patmprojects = ) Pesk [«]3] Sean [4]3] Segment [1]»
e 000,000)
e 1007

540 T0cey

075

[ Chromatogramme MS P P

025

Max intensty : 935,120
T =) Tnten, -

4

) s
B TutoriaL Unk01 icd

B min
WS Specium §
Ret Time: 1.1(£) [0.000]
Inten.(x1,000) Base Peakc 340/ 7770
3 W TR0 Abs ien T Relmen. 0.0
= 703
0]
304
20]
104

3325 350 33975 4300

4100 miz
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9.2 Modification des paramétres de présentation de I'affichage

9.2 Modification des parametres de présentation de I'affichage

1 Ajoute d’une colonne.
Il est possible d’augmenter le nombre de cellules en ajoutant des lignes ou des colonnes dans la
fenétre [Data Browser]. La procédure permettant d’ajouter une colonne est décrite ici.

Cliquez

|IIL

i File Edit View Method Process Layout Tools Window Help

D3H <k (B (O=k 7 | se & e ks R ;:E.égll-"ulnm HE

File Edit View Method Process Layout Tools Window Help [=1=1[x]
iDAH <L [ER [O=2L"° DEsEEEGRER| Sz RSN E (2 % &
=l =l
Main 3 Folder: O Tutorial Unk01.led WS O NS = =
Quant Browser () Peak[ [+ ] Scan [+ | Segment [« |
Data Browser
Filename In
~ B sopit W*';zg:;x = T
Open Data Files
- 0.75+
(22
Display Settings m
0.50
-]
= Une nouvelle colonne est
i) ajoutée et deux cellules vides
- apparaissent 'une au-dessus de
] ‘ ‘ ‘ ] ‘ 3 l'autre.
00 1.0 20 30 40 50 min
B Tuterial Unk01.led MS Spectrum L =™ **MS Chromatogram Cell g
Ret. Time: 1-1(E+) [0.000]
tten. (x1,000) Base Peak: 340/ 7,770
mz  340.10 Abs.\m;n 7,770 Rel Inten. 100.00]
7.0+
6.0+
L. « w_| »
L] a0
MS -
Image: Print Max Intensity - 935,129
40+
304
2.0+
1.0+
% (@]
0.0 0
oo =0 ) 33b5 340.0 3405 "miz QO
Lh.}“l*ﬂ (] Quant Bro... ) Data Browser -_g‘..
NUM (0]
©
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Copie et collage du contenu de cellules.

Vous pouvez copier des informations d’'une cellule a
l'autre.

T TworaLUnk01cd WS Chromstogram @ [ & WS Chromstogram el =
B) Pesk []3] Sean ]3] Segment [<]1 ]

~N
M ot
e =3 ien,

o Faites un clic droit de la souris sur la
cellule source de copie et cliquez sur
[Copy Cell].

Faites un clic droit de
la souris sur la cellule
de destination de la
copie et cliquez sur
[Paste Cell].

N

9. Procédez de méme pour toute
cellule que vous désirez copier.

a
-

La copie du
chromatogramme MS
de la cellule source
apparait maintenant
dans la cellule de
destination.

s0] Close Data File
Change Data Type
40 Display Settings.

s
T Gumrt B ) Dta s |
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9.3 Comparaison de différents types de chromatogrammes

9.3 Comparaison de différents types de chromatogrammes

Comparaison des données de différents chromatogrammes.

Les chromatogrammes de différents fichiers de données peuvent étre affichés dans une cellule
[MS Chromatogram].

——————— "l
Folder: B Tutorial_Unk01lcd § [ TuoralUnidTicd $
[ = B.) Peck Scan Segment B.) Pea Sean Segment

Filename

2 Sarmpict Sélectionnez et déplacez Tutorial_Std02.Icd et

Tutorial Stdl

[ Tutorial stan2 Tutorial_Std03.Icd de la fenétre [Data Explorer]

1] Tutorial Std03 RPN S A\ N ——

dans la cellule vide dans le coin inférieur droit.

[ Tutorial Unko2
[ Tutorial_UnkD3

;l I Qn;sei. Il est possible de sélectionner plusieurs
fichiers en maintenant les touches CTRL ou
Maj enfoncées pendant la sélection.

0 Tutorial Unk01.cd B == WS Chromatogram Cell == A

s

Sélectionnez [Load Data to
Current Cell] et [Add Data to
MS Chromatogram Cell].

o]l

Select Data Type v
Tarnet Cell Cell Location
(®) Load Data to Current Cell () Openasi| w Cell (O Rightward
[+] Add Data to MS Chromatogram Cell (®) Downward
Data Type
Ehomatsoram Pesk Table . —
[AMs chromatogram MS Qualitative Table .
MS Spe|trum sample Information .
p(EES l Cancel Help ‘
4 H B Tutorial Unk02.lcd B = = = M;:h it =
Sélectionnez [MS Chromatogram]. e romsowren §
B.) Peok [<]>] Scan [<]»] Segment [+]] (@]
1,000,000 Max Intensity : 954,908 9:3-
Tutorial L nkuzllgg - Time 0093 Scan® 7 inten. 7689 . S
Les noms O ral it e =
[340.10 Tutorial_Unk03 lcd =
des fichiers g

ouverts sont o,
affichés. 05 -
0.
0.
0. “I
0.1 -
0.0 10 20 30 40 50 min a
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p
Modification du Chromatogramme MS

La sous-fenétre [MS Chromatogram Settings] permet de modifier le m/z du chromatogramme MS a afficher dans la
cellule [MS Chromatogram].

WIS Chromatogram seftings L =

[T Use Chromatogram 1 co » wee: e e
Number of Blocks: 3 Chromatograms per Block: 50
Set Identical Settings for All Segments

@ TIC Hone

Segment#1 [« -| Event# 1

Ome : Iu:v-Iva:I Fw:uDrDI Lorsque I'option choisie est [None],

seul MC s’affiche.

@src
omc [1 |5

T = W Ad Entrez le m/z a afficher et cochez la case a
& cocher [Disp.].
E Q. Dans le cas de données d’analyse SIM
H ou MRM, sélectionnez m/z dans la liste
0] z déroulante qui s’affiche lorsque vous
[t Poctoron egtern mie cliquez sur la colonne [m/z].
7] Base shift L

(o J[ comel J[ reb |
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9.4 Utilisation de la fonction “Cell Fixed” (Cellule fixe)

9.4 Utilisation de la fonction “Cell Fixed” (Cellule fixe)

1 Affectation de numéros de cellules.
La fonction “Cell Fixed” (Cellule fixe) permet d’ouvrir les mémes données dans différentes cellules
auxquelles le méme numéro de cellule a été attribué.

(1) ;

Cliquez

L'ensemble de la fenétre [Data Browser] passe en mode [Cell Fix] et le
numéro de cellule [Cell Number] s’affiche dans le coin supérieur droit de
chaque cellule.

- o x
- &8 x )

Tout en appuyant sur la

e T &[5 T M. J touche [Shift], cliquez
Perkil] sl s e ] e i sur [Cell Number],

oo, B Boooono) | Select Cell Number Jzman slecti | llul
1 e 042t Scans 2o e “‘,,\“‘ s : mmb—'—,l:w(;.mmrji n ; selectionnez la cellule

n° 4 et cliquez sur [OK].

: {‘ | +0]
o — o ;
3 T ] » ] Les numéros de cellule
: g 1o} de deux cellules
= Maintenez la touche “Shift” / 4 e mmaua deviennent tous deux 4.
(Maj) enfoncée et cliquez sur &= Lo i 10 1 g
Peak| <[+ Scan[ <[] Seom'{
les cellules supérieures droite et » Mmoo o
gauche. b ez =

[TICC+) Tutorial_Unkd3.led
0.75J340.1000(+) Tutorial_Unko3.ica

~| Une marge bleue apparait dans
les deux cellules.

S ) — —

6 aaudeyd

Guide de démarrage 79



Affichage d’un chromatogramme MS et du spectre MS.

(1
Cliquez sur le bouton

(Chromatogramme MS)

5 Browser (System Administrator) - [Data Browser - Unmlx - o X
Z2) File Edit View Method Process Layout Tools Windo, e x
iD3B|(«@ D=k ipEjass sz o wm i
x| ———zlx
Main Folder: DE B Tutorial_Std01.icd(Read only) 1S Chromatogram [ | g '8 Tutorial Unko2 cd(Read only) NS Chromatogram | §
\Quant Browser| | [, \pataProjectt ™ B Pesk[<]5] Scan[<[5] Segment[4]» B Pesk[ <[] Scan[<]] Segment <[>
Report
Data Browser Sﬁ”ﬂ”‘ﬁ Mo 5
3 Somplet.icd s : .
8 Tutorial_Std01lcd 571 Maintenez la touche
(1) Tutorial_Std02.Icd 571 g = « roey : 2
[ Tutorial_Std03.cd 571 % % Shlﬁ (Maj) enfoncee
1 Tutorial UnkO1L... 571 (i00,000) (61,000,000 i
1) Tutorial_UnkzL... 571 i Time 5950 Scand 360 infen 751 A o, Time 1657 Scan# 100 iten 6665 A et C||quez sur |eS deux
1 Tutorial_Unk03L... 571 340.1000(+ [F40:1000¢¢
|1 Tutorial_Unko4.... 571 50 H Art
pperinen. o] 5 cellules inférieures.
@
s & e 0y
[ 10 20 30 40 50 min o0 10 20 30 40 50 min
B Tutorial_Std01 lcd(Read only} WS Specirum 7] g, | B Tutorial Unk2 lcdRead only) WS Spocirum [3] § Q&mseil Lorsque |es deux
Ret, Tme: 1-1(E+) 0.000] Ret. Tme: 1-1(£+) [0.000]
—— mtom oo s 730 cellules sont
miz Abs. Infen: Rel Infen miz 341 Abs.Infen. 07 Rel Infen. 0.00] .
2 r " ki actives, elles
g 2 ! peuvent étre
5 < s
e (| EEE 1 =i sélectionnées
2 simultanément a
0.
s
g g I'aide des boutons
& s St s s ’ s S Shs s de la barre
L B[ S]] ] &) Quant Bro... JEY_ Repot () Data Browser s .
d’outils.
L J

A gauche, les deux cellules portent le numéro 1, et le méme fichier de données (Tutorial_UnkO1.
Icd) est affiché dans les deux cellules. A droite, les deux cellules portent le numéro 4, et le méme
fichier de donnés (Tutorial_Std01.Icd) est affiché dans les deux cellules.

Lorsque le mode “Cell Fixed” (Cellule fixe) est activé, le méme fichier de données est affiché dans
toutes les cellules portant le méme numéro de cellule.

Vérification pendant la comparaison de données.
A ce stade, les fichiers de données peuvent facilement étre permutés pour faciliter la comparaison
des données.

@ Browser (System Administrator) - [Data Browser - Untitled] - o X
E5 File Edit View Method Process Layout Tools Window Help & x
N i H
. . . Ay Dl e [ S g e e ] Y | [p=3
Sélectionnez et déplacez :
Folder: ‘B Tutorial Unko: 7| § | D Tolorl Unkd2icd(Read only) WS Chromalogram [ | §

Tutoria|_Unk02_|cd sur une - ataProject v Bl Pek3[3] Sen[E]E] Seoments B Pek(3[3] San[=[3] Seoment<]s
Filename Mo

des cellules de gauche. Dmplelied 51
1] Tutorial_Std0l.lcd  5/1
8 Tutorial_Std02tcd 571

Les deux cellules situées —

é gaUChe Changent |Emmiumz,n, 5/|H i ‘: mn,nin%%" Sk TiEn A L; ':“‘n:n%%“ TEST Sea® 700w 5 A
' ’ s L0 5/1! A :

simultanément. L g L

Lorsque vous déplacez & T e T e (3] [ T Uz ion) ST g

Ret. Time: 1-1(E+) [0.000] Ret. Time: 1-1(E+) [0.000)

le fichier sur la cellule i e et i
[MS Chromatogram], un T
message de confirmation s B s

ax inensiy : 964,905

s’affiche avant I'ajout ou la k

Base Peak: 340/ 7949
T Relmen 000]

modification des données.
Sélectionnez [No] pour
modifier les données.

D|®

3395 3400 3405 iz 3305 3400 2405, iz

00 50
M OEEE [ Guant Bo.. | BY__Report__ ) Data Browser
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9.5 Traitement qualitatif dans la fenétre [Data Browser]

9.5 Traitement qualitatif dans la fenétre [Data Browser]

1 Chargement du fichier de données.
@ Browser (System Admins - Sl
[=J=lix]

i) File Edit View Method Process Layout Tools Window Help

e o e

iDed |« Bk 0=HE° DrEEsmEaEw bz R|FSBNNKES | |2 2 |
3 B LCMS_Catechins lcd 145 Chromato ml
B Pesk [<]] Sean segnen.
(x1,000,000) /
~ J1-TIC Time 1.184 Scan® 1,015 Inten. 8308 .
w . | /
Open Dats Fies | il =8 - “
5 \
Display Settings 9
I e
Sélectionnez et déplacez LCMS_ | | \ [ Chromatogramme MS ] """" Activer l'aiguille (4. ). ]
Catechins.lcd sur la cellule dans la \
fenétre [Data Browser].
| & A ) AR

0. ﬂ‘ﬂ 0.50 07s 1 125 1.50 175 200 225 250 275 y
8 LCMS_Catechins lcd WS Spec m

Ret. Time: 1-1(E#) 0.000
Inten. (x10,000 Base Peak: 238/39,928
T e Wz 48770 Abs. Wien. T Relmnien. 0.00]

Spectre MS ]

Image Print

0.0 25

" o [ EEE |6 v e
NUM

790}59" Un clic sur l'aiguille permet de I'activer et de la désactiver.
Lorsque l'aiguille est activée, les cellules sont verrouillées.
Les fonctions de I'explorateur appliquées a une cellule
épinglée sont exécutées dans toutes les cellules épinglées.

6 aaudeyd
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2 Affichage du spectre MS.

o [ 5 O LCMS_Catechins icd MS Chromatogram ‘_
B) Peok (<] Sen [«[2] Segment []3]
(1,000,000)

1TC Time 1465 Scan 1257 Infen. 36801 .

35

304

> Double-cliquez sur le
203 chromatogramme

Le spectre a ce moment est affiché
L= dans la cellule [MS Chromatogram].

E LM/J\/\/J \/J .
) %
== 1.00 125 150 175 200 225 25

025 S "o7s 275

X min
O LCMS_Catechins.lcd WS Specium 8

Ret. Time: 1-1(E+) 0.544

Inten. (x1,000,000) Base Peak: 195/3,620,040
el 95 miz 20505 Abs. laten 31632 Relinten.  0.87]

30

254

21

J U \IIUJM,J‘JLJ 9 19 238 261 %6

.0 T T T T T T Bpmeanme; = T T T T T T
1500 1750 2000 2250 2500 2750 3000 3250 3500 3750 4000 4250 4500 4750 5000 5250 5500 5750 miz

[EIEE 5 Doto Browser

g

Moyenne du spectre MS.

Il est possible d’afficher un spectre moyen corrigé en effectuant le total et la moyenne des spectres
dans une certaine fourchette de temps.

d| 2 éma?ﬁ.mmmltl: R, MM E 2 %%
= - e ‘L B LCMS_Catechins lod N 0 WS Chromatogram
Data Br \LabSolutions\Sample S = (B Peak [«]>] Sean [«]>] Segment [«]»]
(5¢1,000,000) |
Filemamme [1.TIC Time 0645 Scan¥ 553 Inten. 163680 .
354
3.0+
2.4
15.DEMO. @
j 2 Encadrez sur le chromatogramme la
15] plage dont la moyenne doit étre établie.
L T, 1.4
b w :
- 4
0.00 025 S o7 1.00 T 12s 150 175 200 225 250 275 min
™ LCMS_Catechins.lcd MS Spectrum ’.
Ret. Time: 1-1(E+) 0.544
- Inten. (x1,000.000] 1T5 e annePeRal‘(:;;lsﬂ,ﬂﬂ&ﬂnlnﬂ
. i—‘**—' = —‘ C—
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9.5 Traitement qualitatif dans la fenétre [Data Browser]

Effectuez une soustraction sur le spectre MS.

Il est possible d’afficher un spectre d’apparence plus net en soustrayant le spectre MS du bruit de
fond de la moyenne du spectre.

(& Browser (System Admiini
Eile Edit View Method Process Layout Tooks Window Help [=1=][]
EE I Y EE ] B Al B PR ES RN e |25 1%
. 8 Folde = L B LCMS_Catechins led N MS Chromatogram g
[B) Peak [4]3] Scan Segment [« |
(%‘%L . Time 0504 Scan# 433 Inten. 134585 .
3.5] CI|qUeZ
304
V?v 254
LCMS_DEMO_Uni2 . ]
J 2] Glissez sur le chromatogramme la
16] plage a soustraire.
»‘1 104
" MW '
- AN 4
L 075 100 158 150 175 2bo 255 250 275 min
B LCWS Catechins.icd WS Specirum g
Ret. Time: 1-1(E+) 0.492 > 0.644 - 0.352 -> 0.504
— " Base Peak: 195/1,182.758
195 miz 18700 Abs. Inten 0" Rel Inten 0.00]
1t
14

Ceci indique que la moyenne du
spectre du temps de rétention

0,352 a 0,504 min a été soustrait du
spectre moyen du temps de rétention
0,492 a 0,644 min.

ot
I - M. 238 261 ; ;303 326 341 30 39 _ 418 438 ah i — i - 95
1500 1750 2000 2250 2500 2750 3000 3250 3500 3750 4000 4250 4500 4750 5000 5250 5500 5750 miz

Q. Lorsque le bouton de soustraction a été sélectionné,
un double clic sur le chromatogramme soustrait le
spectre a I'endroit du clic.

6 aaudeyd
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5 Aﬁ|chageduchromatogrammeMs

Double-cliquez sur le pic du spectre MS. Le chromatogramme du m/z a I'endroit du double-clic
dans la cellule [MS Chromatogram] s’ajoute a I'affichage.

Tobs | ok '—“"—","— j

O LCMS_Catechins lcd

NS Spectrum g
Ret Time: 1-1(E+) 0.492 > 0.644 - 0.355 -> 0.489

inten.(x1,000 0] Base Peak: 195/1,182.770
9 mz 235000 Abs Inten 0 Rel Inten. 0.00}
114
o 0
1 09 .
Double-cliquez J
[ 084

07
06
054
0.4
03

024

J ’J‘[ [M.ML =5
UL W Y ; - 261 H 308206 31 e 397418 a3n ab 481
R 1500 1750 2000 2050 2500 2750 3000 3250 3500 3750 4000 4250 4500 4750

[EIE3E 15§ Data Browsee |

i

S35 g

T T e T
5000 5250 5500 5750 miz

VTiDS Enregistrement d’un spectre moyen/calculé dans le tableau de traitement de

spectre

Lorsqu’un spectre a été soumis a un calcul de la moyenne/a un calcul, les résultats peuvent étre
enregistrés dans le tableau de traitement de spectre pour permettre de rappeler facilement le spectre
calculé ultérieurement.

Il est également possible d’'imprimer le spectre dans la fenétre [Report].

Ret. Time: 1-1(E+) 0.541

Inten. (x1,000,000) Base Peak: 195/3,606,936
1

miz 34855 Abs Inten. 0 Rel Inten_ 0.00}
3.0+
] Unda Zoom Cliquez a I'aide du bouton droit de
104

la souris dans le graphe de spectre
et sélectionnez I'option [Register to

———

=ho | Spectrum Process Table].

A

I "Q{mi. Le spectre MS moyen et/ou
- S soustrait est enregistre.

Close Data File ~

‘I
L

oolisn 1% —_— T T Il
1500 1750 2000 2250 2500 2750 3000 3250 3

B LCMS_Catechins.icd

Spectrum | Peak Table

| Raw Spectrum | Spex
| Top Time | Start Time| End Time | Top Time | Statt Tim

-

Change Data Type
Display Settings...
Copy

Graph Properties...

Print Graph

-

‘@'Dataﬂmwmr
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9.6 Impression a partir de la fenétre [Data Browser]

9.6 Impression a partir de la fenétre [Data Browser]

1 Impression d’une image de I’écran.
Il est possible d’imprimer dans leur format d’affichage les cellules affichées dans la fenétre [Data

Browser].

dministrator) - [Data Browser - Untitled

ﬂfuel 'm View Method Process Layout Jools Window Help
oad Data te Cell... o
H : ]

Save All Data Files = .

Close Data File

B Tutoria_Std01 Icd(Read only

Close All Data Files
Select Project(Folder)...
R File Search...

Datsa File Properties...

& Print Setup...
Print Data Report for Selected Cell

(2)

[ Print Image for All Cells |l Print  CleP [| 0
Recent File | = R T
Preview..
Exit Alt+F4 :.@’ i
E# Edit Format...
torial_UnkD5 5 T
= ] g | 3
L P A ;
i
a = 3
|

o || g 4

Q. Sélectionnez I'option [Print Data Report for Selected Cell] dans
le menu [File] pour imprimer selon le format de rapport enregistré

dans le fichier de données.

6 aaudeyd
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[Exemple d’impression de la fenétre [Data Browser]]

==== Shimadzu LabSolutions Browser Report

MS Chromatogram(Tutorial_Std01 lcd) MS Chromatogram(Tutorial_Unk02 bed)
100,000) TICF)@T 1.00-41x1,000,000) TIEF @ T
J080,213 J1.018.226
B.004 o803
.00 0603
4.004 0.407
2,005 0903
0.004 E
*100,000) 340.1000( )@ | s 451.000,000) 340_1000(+ )@
75,260 1,018,226
B.004 0s0]
.00 050]
4.004 E
0.404
2,003
0204
0.003 E
T T 0 T Ll
0.0 25 50 0.0 25 5.0
min min
MS 5: m{Tutorial_Std01.lcd MS S miTutorial_Unk02 lcd
Ret. Time: 1-1(E) o doap T utorial_ ) Ret. Time: 1-1(E o) 10 00 - )
Inben. Intan.
22000] T 7
210004 ]
200001 70004
190001
18000+ E
170004 60004
16000
15000
140004 5000
130004 E
12000
110004 4000+
10000 E
90004
8000 3000
70004 ]
60007 20004
5000
4000 ]
3000 10004
20004
1000 E
miz miz
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Chapitre 1 (). Arrét (LC)

Ce dernier chapitre explique comment quitter LabSolutions.

Arrétez le fonctionnement des instruments.
Arrétez la pompe de distribution de solvant et le four de

la colonne.
2 Mettez . e sur OFF .......................................................................

L00 min Detectar A[254nm]: Omb

vl I &

7l Download

= R Mommal. | sdvanced End Tirme : 10,00 min

(@)
>
)
S,
==
=
)
-
o
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4 Cliquez sur [Yes].

une fenétre s’ouvre et demande s'il faut
I'enregistrer avant de quitter le programme
Ves 0 Cance Help [Realtime Analysis].

5 Quittez LabSolutions.

Si le programme [Postrun Analysis] ou le programme
[Browser] est ouvert, cliquez sur [Exit] dans le menu
[File] du programme concerné afin de le fermer.

Exit

6 Arrétez Windows, puis éteignez le PC et I'imprimante.

7 Eteignez tous les instruments.
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Chapitre 11 Arrét (LCMS)

1 Fermez toutes les fenétres ouvertes.

)| Rezltime Analysis ) - [Data Acquisition - Method1.lcm]

t1-System A

l‘_li‘ Eile| Efit View Methed Instrument Acquisition Data Jools Window Help

1L wew Methed Fil_e Ctrl+MN 2 g n.';_é ® .@ @ &
'|'3 Open Methed File... Ctrl+0 ;
% Close Method File 2]t @ "7 isERERT
H Save Method File Ctrl+§  —
4 Save Method File As... dy

Efy Save Method File As Template...

@: Load Method Parameters...
@ Method Transfer...

@ Open Reference Data File... 50 min Scank:: Dlrten.: 0

Close Reference Data File 4
Select Project(Folder)... : : ; -
25 50 75 10.0
R File Search... MAM
[ Audit Trail Log.. MAM
Select Acquisition Printer... B [Homa | Advenced | [ End Time 300 min

o5 Print Setup...
o . C Time Prog.  AutoPurge

Print Method File 4
— z L MS Progr:
(% Method File Properties... o Eii— [| 2=l = W
1Method1.lem scan(+) | Precursor fon Scan(+) | | Neutral Loss Sean(+) | | smate) |

2 Methedl.lcm
_

Alt+F4

k-] ] Attenuation...

r

¥

Realtime Analysis . u

[030€] Save current method file?

C\LabSelutions\Data\Projectl\Methodl.lcm

A

: ‘e Cette sous-fenétre s’affiche si des
fichiers n’ont pas été sauvegardés.

o=~

Arrétez les pompes LC, les débits de gaz et les chauffages dans

la sous-fenétre [Shutdown].

Shutdown x

[ pegassing Unit Off
LC Pump Off
Column Oven Off
[ Autosampler OFf
[IMove Autosampler needle to Z Home

0’:‘ Power Off after shutdown

Ms
¥ 1G off

Nebulizing Gas Off

Interface Heater Off, Heating Gas OFf
DL Heater Off

Heat Block OFf

Dry Gas Off

CID Gas iz minimum.

: 0=

L1 amdeyd
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- =1 Main (System Admini ) - O X
File Window Help

oriment e

Instrument1

AdrriklEtratiag

2

izl

Close Main window.

Cessez de fournir de I’azote gazeux et branchez DL avec la prise
DL.
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