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Vejledning i oplysningsafhangig
dataopsamling

Om IDA-metoder

En IDA-metode kgrer automatisk eksperimenter pa baggrund af resultater fra tidligere
eksperimenter i samme periode. Brug IDA-kriterier til at optimere dataopsamlingsindstillinger,
mens du indsamler data, hvilket reducerer preveopsamlingstiden i en enkelt injektion. IDA
sparer bade den pakraevede prgvemaengde og den veerdifulde arbejdstid.

Opret en IDA-metode med op til to undersggelsesscanninger og otte afhaengige
scanninger i en enkelt periode. En undersggelsesscanning bruges i IDA til at udligse
yderligere eksperimenter. En vilkarlig af falgende scanninger kan bruges som en
undersggelsesscanning:

+ Q3MS

* Forbedret MS (EMS)

« MRM

* Neutralt tab (NL)

* Praekursor-ion (Prec)

» Forbedret produkt-ion (EPI) (undersagelsesscanning pa andet niveau)
* Scheduled MRM-algoritme

Folgende er afheengige scanninger:

+ EPI
+ MS/MS/MS( MS3) (afhaengig scanning pa andet niveau)

| et IDA-eksperiment varierer massespektrometrets handlinger fra scanning til scanning pa
baggrund af de data, der er opsamlet i en tidligere scanning. Softwaren analyserer data i

takt med opsamlingen og bestemmer derefter de masser, hvorpa der skal udferes afhaengige
scanninger. Angiv de kriterier, der vil aktivere et IDA-eksperiment, og de metodeparametre,
der skal anvendes.

IDA aendrer eksperimenter og forbedrer resultater pa baggrund af falgende bruderdefinerede
kriterier:

* lonintensitet og ladningstilstand
* Inklusions- og eksklusionslister
* |sotopmgnster

* Dynamisk eksklusion

Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling

Hvis polariteten ikke skiftes under cyklussen, skal antallet af afhaengige eksperimenter
matche antallet af de mest intense ioner pa fanen IDA Criteria.

Relateret dokumentation

» Systembrugervejledning til massespektrometeret
» Avanceret brugervejledning

* Vejledning i Scheduled MRM-algoritmen

* Analyst MD-softwarehjeelp

Forudsaetninger

Forudsaetninger

Brugerne skal kunne:

* Oprette en dataopsamlingsmetode

* Sende en batch

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Oprettelse af IDA-metoder

2

Brug IDA-metodeguiden til at oprette IDA-dataopsamlingsmetoder af typerne linezer ion-
feelde (LIT) og tredobbelt kvadrupol. Enhver kombination af to undersagelsesscanninger kan
bruges. Hvis EPI veelges som undersggelsesscanning, er fanen IDA—-Second Level Criteria
tilgeengelig. Hvis disse undersggelsesforsgg anvendes, kan der ikke fastsaettes et yderligere

IDA-kriterieniveau.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjaelp af IDA-
metodeguiden med et system med tredobbelt

kvadrupol.

1. Dobbeltklik pa IDA Method Wizard under Acquire i navigationslinjen.

Figur 2-1: Opret IDA-forsggsside

Create IDA Expeniments ﬁ
@) Q3 MS >> Product lon
MRM >> Praductlon
Neutral Loss [ Precursor Sean »> Product lon
Number of Survey Scans
l MNaxt > | Cancel Help

2. Velg scanningstypen Neutral Loss / Precursor Scan >> Product lon.
Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Oprettelse af IDA-metoder

10.

11.

12.

Veelg antallet af scanninger, der skal udfgres, pa listen Number of Survey Scans, og
klik derefter pa Next.
Siden Survey Scan vises. Udseendet af denne side afheenger af den valgte scanning.

Angiv parametrene, og klik derefter pa Next.

Siden Dependent Scan — Product lon Scan vises.

Veelg antallet af toppe, der skal overvages, indstil scanningsparametrene, og klik
derefter pa Next.
Siden Dependent Scan — IDA Criteria vises.

Bemaerk: Sgrg for, at IDA-omradet er det samme som eller ligger inden for
undersggelsesscanningens omrade.

For at angive ionmasseomradet skal du indtaste den nedre og @vre graense for
ionmasseomradet. Der kares en afhaengig scanning for masserne i dette omrade.

| feltet Which exceed indtastes det mindste antal teellinger pr. sekund, der kraeves for at
udlgse en afhaengig scanning.

| gruppen Exclude Former Target lons skal du foretage en af fglgende handlinger:

» For at ignorere alle tidligere malioner, der forekommer i IDA-forsaget, skal du veelge
Always.

» For atignorere alle tidligere malioner efter et bestemt antal forekomster skal du vaelge
Always, veelge After og derefter indtaste antallet af forekomster.

» For at ignorere tidligere malioner i et bestemt tidsrum vaelges For og derefter
indtastes antallet af sekunder, hvor ionerne skal ignoreres.

» For at ignorere tidligere malioner i et tidsrum efter et antal forekomster vaelges For
og derefter indtastes det antal sekunder, hvor ionerne skal ignoreres. Veelg After, og
skriv derefter antallet af forekomster.

Tip! For at genkende alle tidligere malioner i IDA-eksperimentet skal du fuldfgre
guiden og klikke pa Never under Exclude former target ions i fanen IDA - First
Level Criteria i editoren til dataopsamlingsmetode.

Hvis du vil udelukke tidligere malioner efter et bestemt antal forekomster, skal du
veelge After X occurrences i gruppen Exclude Former Target lons og derefter skrive
det antal gange, som en tidligere malion kan ses, fgr den udelukkes fra fremtidige
scanninger.

Klik pa Finish.
IDA-eksperimentet vises automatisk i Acquisition Method Editor. LC-metoder og andre
IDA-kriterier, f.eks. inklusions- og eksklusionslister, kan nu redigeres.

Gennemgéa MS-metoden, og rediger parametre og andre IDA-kriterier, hvis det er
ngdvendigt.

Tilfgj enhederne, hvis de ikke allerede er inkluderet, og opdater derefter alle de relevante
parametre.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Oprettelse af IDA-metoder

Tip! Alle ionkildegasparametre kan opdateres. Klik pa Edit Parameters under
fanen MS. Pa fanen Source/Gas skal du indtaste de relevante vaerdier og derefter
markere afkrydsningsfeltet Source/Gas nederst for at anvende parametrene pa alle
eksperimenterne.

13. Gem filen med dataopsamlingsmetoden.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjalp af IDA-
metodeguiden med et LIT-system

1. Dobbeltklik pa IDA Method Wizard pa navigationslinjen under Acquire.
Siden Create IDA Experiments vises.

2. Veelg undersggelsens scanningstype i gruppen Type of IDA Experiment, og klik
derefter pa Next.

3. Hvis scanningstypen Neutral Loss / Precursor Scan >> Enhanced Product er valgt,
skal du derefter veelge antallet af scanninger, der skal udfgres, pa listen Number of
Survey Scans.

4. Hoyvis du vil bekreefte, at IDA-eksperimentet har indsamlet data, der matcher den
brugerdefinerede ladetilstand eller isotopmgnster, inden den afhaengige scanning
udfgres, skal du markere afkrydsningsfeltet Use Enhanced Resolution Scan to
confirm Charge State and Isotope Pattern.

5. Hvis du vil fgje en MS3-scanning til eksperimentet, skal du markere afkrydsningsfeltet
Enable MS3 Experiment generation.

6. Hvis du vil have softwaren til at beregne den passende fyldningstid dynamisk for LIT,
skal du sgrge for, at afkrydsningsfeltet Dynamic Fill Time er markeret.

7. Klik pa Next.
Siden Survey Scan abnes. Udseendet af denne dialogboks varierer efter den valgte
undersggelsesscanning.

8. Rediger parametrene pa grundlag af den valgte scanningstype, og klik derefter pa Next.
Siden Dependent Scan — Enhanced Product lon (EPI) abnes.

9. Veelg antallet af toppe, der skal overvages, indstil scanningsparametrene, og klik
derefter pa Next.
Siden Dependent Scan — IDA Criteria vises.

10. For at angive ionmasseomradet skal du indtaste den nedre og @vre graense for
ionmasseomradet. Der kgres en afhaengig scanning for masserne i dette omrade.

11. | feltet Which exceed indtastes det mindste antal teellinger pr. sekund, der kraeves for at
udlgse en afhaengig scanning.

12. Hvis du vil specificere ladetilstandsomradet for IDA-eksperimentet, skal du markere
afkrydsningsfeltet With charge state X to Y charges og derefter klikke pa
ladningstilstandene.

Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Oprettelse af IDA-metoder

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

Tip! Ladningstilstanden afthaenger af den korrekte bestemmelse af isotopforholdet.
Derfor bar der udfgres en ER-scanning for at bekraefte ladetilstanden.

Markeér afkrydsningsfeltet Include unknowns for at inkludere toppe med ukendte
ladetilstande.

| gruppen Exclude Former Target lons skal du foretage en af falgende handlinger:

* For at ignorere alle tidligere malioner, der forekommer i IDA-fors@get, skal du veelge
Always.

* For at genkende alle tidligere malioner, der forekommer i IDA-forsgget, skal du veelge
Never.

» For at ignorere tidligere malioner i et bestemt tidsrum vaelges For og derefter
indtastes antallet af sekunder, hvor ionerne skal ignoreres.

» For at ignorere tidligere malioner i et tidsrum efter et antal forekomster vaelges For
og derefter indtastes det antal sekunder, hvor ionerne skal ignoreres. Veelg After, og
skriv derefter antallet af forekomster.

» For at ignorere alle tidligere malioner efter et bestemt antal forekomster skal du veelge
Always, veelge After og derefter indtaste antallet af forekomster.

Hvis du vil udelukke tidligere malioner efter et bestemt antal forekomster, skal du
veelge After X occurrences i gruppen Exclude Former Target lons og derefter skrive
det antal gange, som en tidligere malion kan ses, far den udelukkes fra fremtidige
scanninger.

Klik pa Finish.

IDA-eksperimentet vises automatisk i Acquisition Method Editor. LC-metoder og andre
IDA-kriterier, f.eks. inklusions- og eksklusionslister, kan nu redigeres.

Gennemga MS-metoden, og rediger parametre og andre IDA-kriterier, hvis det er
ngdvendigt.

Tilfgj enhederne, hvis de ikke allerede er inkluderet, og opdater derefter alle de relevante
parametre.

Tip! Alle ionkildegasparametre kan opdateres. Klik pa Edit Parameters under
fanen MS. Pa fanen Source/Gas skal du indtaste de relevante veerdier og derefter
markere afkrydsningsfeltet Source/Gas nederst for at anvende parametrene pa alle
eksperimenterne.

Gem filen med dataopsamlingsmetoden.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjalp af
Acquisition Method Editor

Bemaerk: Eksperimenter skal indtastes i den raekkefglge, de skal gennemkegres. Der kan
ikke indsaettes eksperimenter mellem eksisterende eksperimenter.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Oprettelse af IDA-metoder

Tip! Gruppér alle positive athaengige eksperimenter, og gruppér alle negative afhaengige
eksperimenter inden for en periode for at reducere behovet for polaritetsskift og minimere
cyklustiden.

1. Dobbeltklik pa Build Acquisition Method pa navigationslinjen under Acquire.
2. Opret en ny dataopsamlingsmetode med én eller to undersggelsesscanninger.
3. Veelg undersggelsesscanningen, og veelg derefter de passende parametre.
4

Hvis du vil bruge en forbedret oplgsningsscanning til at bekraefte valg af ladetilstand eller
isotopmanster pa et QTRAP-system, skal du gare fglgende:

* Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.

» Klik pa Enhanced Resolution (ER) pa fanen MS pa listen Scan type.

» Indtast de relevante oplysninger for scanningen med udvidet oplgsning.
5. Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add IDA Criteria Level.

6. | Select X to Y most intense peaks-felterne skal du angive omradet for de mest
intense iontoppe, der skal overvages af det IDA-eksperiment, der skal overvages. Ved
IDA med enkeltundersagelse skal det samlede antal overvagede toppe vaere lig med
det angivne antal afhaengige eksperimenter. For IDA med dobbeltundersagelse med
polaritetskontakt i undersggelsesscanningerne skal antallet af afhaengige eksperimenter
veere dobbelt sa stort som det samlede antal toppe, der skal overvages, idet halvdelen af
dem er i den ene polaritet og den anden halvdel i den modsatte polaritet.

Figur 2-2: Eksempel pa en IDA-metode med to afhangige scanningstyper og to
mest intense ioner

] Analyst - [Acquisition Method: ]

£ File Edt Wiew Acqure Took Explore Window Stript Help

AFEHSR | $ BB 08 Acquire Mode | iE B pefaul
W g Tg T %
Acouisition method M0 - First Lewed Crbeiia | |nclude/Exchude | Izotops Pattemn
= [ acqueskion Method f
= 4 Mass Spec 5,000 min Sedact 1 % g |2 v |mostintenss peaks
= & Period 5000 rin L |

3 03

DA Critasia Survey - 108 E xpenment Enchade lor
2

() Abways
[[] For sons geestes than Imv'z] ) Mever
[ For oz emalley than izl O For
[J'with change sate: to

Mz Tolar
‘which excesds: 5000 Eechude

fcps)

[C] Riolliryg Colision Enengy

7. Hvis der anvendes en ER-scanning (forbedret oplgsning), skal der tilfgjes en pladsholder
for hver overvaget top.

Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Oprettelse af IDA-metoder

Ved ER-pladsholdere skal der indtastes 1 i det midterste (amu 0) vindue. Hvis der
overvages 4 toppe, vil der veere 4 raekker med tallene 1, 2, 3 og 4 i den midterste
kolonne. Se afsnittet Om pladsholdere for at fa flere oplysninger.

8. Hvis der bruges en ER-scanning til at bekreefte ladetilstand, isotopmenstervalg
eller genvinde massengjagtighed, skal du markere afkrydsningsfeltet Use Enhanced
Resolution Scan to confirm Charge State OR Isotope Pattern Selection pa fanen
IDA - First Level Criteria.

9. Angiv resten af parametrene pa fanen IDA - First Level Criteria til de pakraevede veerdier.

10. Hvis det er nadvendigt, skal du pa fanen Include/Exclude aendre den relevante liste
for at markere afkrydsningsfelterne Exclude List eller Include List og derefter angive
mal-ioner eller ekskludere ioner.

11. Hvis det er nadvendigt, skal du markere afkrydsningsfeltet Match Isotopes pa fanen
Include/Exclude og derefter angive det isotopfordelingsmanster, der skal matches.

12. Ved det fgrste afheengige forsag, der skal tilfgjes, skal der for hver top, der overvages af
IDA-kriterierne pa farste niveau, geres falgende:

a. Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.
Der tilfgjes et eksperiment under IDA-kriterierne.

b. Indtast de relevante oplysninger for den afhaengige scanning.

Tip! Hvis der bruges mere end én afhaengig scanning, skal du hgjreklikke pa EPI-
scanningen og derefter veelge Copy this experiment, indtil det korrekte antal afhaengige
scanninger er inkluderet. Nar der kopieres et eksperiment i stedet for at tilfgje et,
kopieres alle de samme indstillinger til de nye afheengige scanninger.

13. Abn metoden.
14. Tilfgj enhederne, og opdater alle de relevante parametre.

15. Gem filen med dataopsamlingsmetoden.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjalp af en
Scheduled MRM-algoritmescanning

| dette eksempel skal du oprette en IDA-metode, der vil lede efter den mest
intense ion fra undersggelsens scanningstype. Dataopsamlingsmetoden indeholder en
undersggelsesscanning og en afhaengig scanning.

Hvis du vil oprette en metode, der har flere afhaengige scanninger, skal du sgrge for, at
antallet af intense toppe matcher antallet af afhaengige scanninger pa fanen IIDA Criteria
(geelder kun for IDA med en enkelt undersggelse). Hvis metoden f.eks. indeholder tre
afhaengige scanninger, skal du veelge de 1 til 3 mest intense toppe.

1. Opret et Scheduled MRM-eksperiment. Se dokumentet: Vejledning i Scheduled MRM-
algoritmen.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Oprettelse af IDA-metoder

Bemeerk: Nar indstillingen Target Cycle Time er valgt til brug i Scheduled MRM-
eksperimentet, geelder malcyklustiden kun for Scheduled MRM-eksperimentet og ikke
for alle eksperimenterne inden for IDA-dataopsamlingsmetoden.

Tip! Hvis du vil tilfgje en ER-scanningstype, skal du tilfgje den, for du tilfgjer IDA-
kriterierne.

Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add IDA Criteria Level.
Angiv parametrene IDA Criteria.

Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.

ok~ woDn

Veelg en afheengig scanningstype pa fanen MS pa listen Scan type. | dette eksempel
skal du veelge Product lon (MS2) eller Enhanced Product lon (EPI).

Bemeerk: For alle afhaengige scanningstyper skal Product Of veere 30 Da.

Angiv forsggsparametrene.

7. Gem dataopsamlingsmetoden i det projekt, hvorfra opsamlingen skal kares.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjalp af to
Scheduled MRM-algoritmescanninger

| dette eksempel skal du oprette en IDA-metode, der leder efter de to

mest intense ioner fra begge undersggelsesscanningeksperimenter kombineret.
Eksempeldataopsamlingsmetoden omfatter to undersggelsesscanningseksperimenter og fire
afheengige scanningseksperimenter.

Tip! Se afsnittet Om polaritetsskift, hvis polariteten skiftes under undersggelsens
scanningstyper.

Bemaerk: Ved en IDA-dataopsamlingsmetode med dobbelt undersggelse kan der
ogsa bruges to MRM-eksperimenter eller to EMS-eksperimenter (Enhanced MS) til
undersggelsesscanninger.

1. Opret et Scheduled MRM-eksperiment. Se trin 1 til trin 7 i Oprettelse af en
Scheduled MRM-algoritme til dataopsamlingsmetode i dokumentet: Vejledning i
Scheduled MRM-algoritmen.

2. Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.
Der oprettes en anden MRM-scanning. Angiv den til den modsatte polaritet.

3. Markér afkrydsningsfeltet Enabled i gruppen Scheduled MRM for at oprette endnu et
Scheduled MRM-eksperiment. Se dokumentet: Vejledning i Scheduled MRM-algoritmen.

4. Hagijreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add IDA Criteria Level.
Angiv parametrene IDA Criteria.

6. Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.

Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Oprettelse af IDA-metoder

7. Veelg en afhaengig scanningstype pa fanen MS pa listen Scan type. | dette eksempel
skal du veelge Product lon (MS2) eller Enhanced Product lon (EPI).

Bemeerk: For alle afhaengige scanningstyper skal Product Of veere 30 Da.

Angiv forsggsparametrene.
9. Hajreklik pa eksperimentet MS2 eller EPI, og klik derefter pa Copy this experiment.

10. Gentag trin 9 to gange. Sarg for, at polariteten er angivet, som beskrevet i afsnittet: Om
polaritetsskift.

11. Gem dataopsamlingsmetoden i det projekt, hvorfra dataopsamlingen skal kares.

Om polaritetsskift

Hvis undersggelsesscanningerne er i forskellige polariteter, skal du sgrge for, at
dataopsamlingsmetoden er konfigureret som folger:

1. Sarg for, at polariteten for den fgrste afhaengige scanningstype er den samme som
polariteten for den sidste undersggelsesscanningstype.

Figur 2-3: Eksempel pa skanningstyper, der er konfigureret til polaritetsskift
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Oprettelse af IDA-metoder

Element Beskrivelse

2 Farste afhaengige scanning

2. Opret en dataopsamlingsmetode, hvor antallet af afhaengige scanninger er dobbelt
sa stort som antallet af de mest intense ioner. Medtag for eksempel fire afhaengige
scanningstyper for at s@ge efter de to mest intense ioner.

Figur 2-4: Eksempel pa afhaengige scanningstyper og antallet af mest intense
ioner
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Element Beskrivelse
1 Afheengige scanningstyper (fire)
2 Mest intense ioner (to)

Bemaerk: De valgte kandidater udigses kun i de afheengige eksperimenter med samme
polaritet. De afhaengige scanninger, hvor der ikke er tildelt en kandidat, keres ikke for
denne cyklus. Der udlgses maksimalt halvdelen af de afhaengige eksperimenter i en
given cyklus.

3. For hvert afhaengigt scanningseksperiment skal du sikre, at indstillingstiden er angivet til
nul, hvis dets polaritet er den samme som i det foregadende eksperiment.

Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Oprettelse af IDA-metoder

Om pladsholdere

Pladsholdere er generiske tal, som bruges i scanninger, og som erstattes af specifikke
tal. Softwaren erstatter pladsholdervaerdien med en specifik vaerdi fra IDA-valgprocessen.
Pladsholdere er afggrende for, at IDA-metoderne fungerer korrekt.

Nar nogle eksperimenter farst er valgt, tilfgjes pladsholdervaerdier automatisk.
* NL, Prec og EPI =30
+ MS/MS/MS

* Farste praekursor = 30

* Anden praekursor = 10
ER benytter ogsa pladsholdere.

» Pladsholderne starter med 1 i farste raekke i en IDA-metode. Hver efterfglgende raekke
gges med 1 til maksimalt 8 raekker.

» Hvis IDA Method Wizard anvendes, tilfgjes det korrekte antal ER-pladsholdere
automatisk.

Effekt af Scheduled MRM Pro-algoritme pa IDA

Hvis der udfgres en informationsafhaengig dataopsamling (IDA)-undersggelsesscanning
ved hjeelp af Scheduled MRM Pro-algoritmen, udlgses der en afhaengig scanning i IDA-
metoden kun, nar intensiteterne af alle MRM-overgange i en gruppe ligger over deres
udlgsningstaerskelveaerdier. Dette forbedrer cyklustiden ved at eliminere falske udlgsere af
afhaengige scanninger.

Oprettelse af en IDA-dataopsamlingsmetode for
Scheduled MRM Pro-algoritmen

1. Opret en Scheduled MRM Pro-algoritmemetode. Se dokumentet: Scheduled MRM.

2. Hvis det er ngdvendigt, skal du tilfgje et eksperiment af ER-scanningstype, far du tilfgjer
et IDA-kriterieniveau i perioden.

Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add IDA Criteria Level.
Angiv parametrene for IDA-kriterier. Se afsnittet: Oprettelse af IDA-metoder.

Hajreklik pa ikonet Period, og klik derefter pa Add experiment.

2

Veelg en afhaengig scanningstype pa fanen MS pa listen Scan type. | dette eksempel
skal du vaelge Product lon (MS2) eller Enhanced Product lon (EPI).

Bemaerk: For alle afhaengige scanningstyper skal Product Of veere 30 Da.

7. Angiv forsggsparametrene.

8. Gem dataopsamlingsmetoden i det projekt, hvorfra dataopsamlingen skal kgres.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Oprettelse af IDA-metoder

Bemeerk: Under dataopsamling med en IDA-metode for Scheduled MRM Pro-algoritme
anvendes udlgsningsteersklen for hver MRM-overgang i metoden i stedet for IDA-
teersklen.

Oprettelse af en IDA-metode ved hjalp af
planlagt ionisering

1. Opret en IDA-metode manuelt i Method Editor eller automatisk ved hjzelp af IDA Method
Wizard.

2. Velg et af eksperimenterne i metoden, og markér derefter afkrydsningsfeltet Scheduled
lonization.

3. Indtast passende Start Time og Stop Time i gruppen Scheduled lonization. Sgrg for,
at toppene af interesse elueres mellem Start Time og Stop Time. Serg ogsa for, at
Synchronization Mode at LC-delen af dataopsamlingsmetoden er angivet pa samme
made, som nar Scheduled lonization ikke anvendes.

Bemeerk: Scheduled ionization er kun tilgeengelig i dataopsamlingsmetoder med en
enkelt periode.

| folgende figur ses, at LC Synchronization Mode anvendes, og at LC-metoden er 10
minutter lang. Alle relevante toppe elueres efter 3 minutter og inden 7 minutter. Der
anvendes en lonSpray-speending pa 0 for Start Time og efter Stop Time. Den angivne
lonSpray-spaending i metoden anvendes kun mellem Start Time og Stop Time.
Funktionen Scheduled lonization kan reducere risikoen for instrumentkontaminering og
dermed reducere massespektrometerets nedetid. Se falgende dokument for at fa flere
oplysninger om Scheduled lonization: Avanceret brugervejledning.

Figur 2-5: Planlagt ionisering
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4. Gem dataopsamlingsmetoden.
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Visning af IDA-data

3

Hvis data indsamles ved hjeelp af en IDA-metode, abnes dataene ikke i IDA-fremviseren, far
dataopsamlingen er afsluttet. Men de abnes i vinduet Explore under dataopsamling.

For at gare det nemmere at fa vist IDA-data skal IDA Explorer angives som
standardfremviser. Brug fanen IDA Explorer i dialogboksen Appearance Options for at vaelge
IDA Explorer, som skal bruges til at vise IDA-data. Brugeren kan ogsa veelge kolonnerne til
visningsruden Mass-List. IDA Explorer er forudindstillet til at vise IDA praver.

Angivelse af indstillinger for IDA Explorer

1.

5.

Klik pa Tools > Settings > Appearance Options.
Dialogen Appearance Options abnes.

Abn fanen IDA Explorer.

Markeér afkrydsningsfeltet Use IDA Explorer to Display IDA Samples.

Markér fglgende afkrydsningsfelter i afsnittet Column Options:

Tabel 3-1: Kolonneindstillinger

Felt

Beskrivelse

Intensity

(Intensitet)Viser intensiteten for et bestemt m/z-forhold.

Molecular Weight
(MW)

(Molekylevaegt (MW))Viser den beregnede molekylvaegt for et
bestemt m/z-forhold.

Scan

(Scanning)Viser den scanningstype, der bruges for et bestemt m/
z-forhold.

Collision Energy
(CE)

(Kollisionsenergi (CE))Viser den kollisionsenergi, der bruges for et
bestemt m/z-forhold.

Charge (2)

(Ladning (Z))Viser ladningen for en bestemt ion.

For et LIT-system skal du i afsnittet LIT Column Options markere fglgende

afkrydsningsfelter:

Tabel 3-2: LIT-kolonneindstillinger

Felt

Beskrivelse

Excitation Energy
(AF2)

(Excitationsenergi (AF2))Viser excitationsenergien for den anden
moder-ion i MS/MS/MS-eksperimenter.

MS3 2nd Precursor
(2nd Pre)

(MS3 2. preekursor (2. pree))Viser den anden MS/MS/MS-moder-
ion.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Visning af IDA-data

Tabel 3-2: LIT-kolonneindstillinger (fortsat)

Felt Beskrivelse
DFT (Dynamic Fill | (DFT (Dynamisk fyldningstid))Viser den tid, det har taget at fylde
Time) LIT.

Visning af IDA-data

Serg for, at projektet Example er valgt i Analyst MD-softwaren.

2. Dobbeltklik pa Open Data File pa navigationslinjen under Explore.
Dialogboksen Select Sample abnes.

Dobbeltklik pa LIT i feltet Data Files, og klik derefter pa IDA BSA Digest.wiff.

Klik pa en prgve pa listen Samples, og klik derefter pa OK.

IDA Explorer abnes. Venstre del af ruden viser en liste over masser, som er sendt til den
afhaengige scanning. For at skifte mellem visninger skal du veelge Tree View eller List
View nederst i ruden Mass List. Hgjre del af ruden indeholder grafiske oplysninger om
IDA-dataene.

Figur 3-1: Knapper til visning af enkeltgraf og flere grafer

Moss Telance: [0100  anu @ T g i - Mase Window(amat. [F000 @
a2z List - Lk View B TiC ot +EME: Exp 1, frem £ Wax 2 2ef cps.] B SER: Exp 2, 0042 mindrem & W, 0.0 ops
2 amu) Timee{min) I San I CE |2 =
J JE I amy ER ."'213! o .00 4
O ®736 0083 EA 2048 ) 080 ]
353 0083 ER 1
)30 owe EA i 050 1
J®rsM 0% EA o704
JEdem 040 EA * 2 el
#4552 og0  ER - =
TJ41E952 1040 ER g *.j.' 050
J4900 167 ER § g2 om]
Jamxa 2.7 ER
CJamxs 2% EA % U 0304
&3 7% A N U 50 4
Clamasn 2537 EA o10l
Jai24m 288 EA
Jaomo el ER s W 1 20 28 0 35 W W et o8 o8 @4 492 on
) aasd3 2868 ER Time, min miz. amu
_]35?3?? 2mo ER [ o o +EMS; Bxp 1 = [T '3 mt_pr - M, 1.0 o
Jses0ee 270 EA
Omaz® 277 @R _— 048 voo-
L)ses0 277 ER
53 2802 EA 20 U. F0 ] 09
Jawra 2843 ER oEn J
O)smzr4 2843 ER om0 ]
Osmzy 288 EA B/ 1 N -
343\ 2908 EA o o 0edq
J3ied 2950 EA L= £ sl
D3y am? e 12 U = c
JWE2ET A48 EA W 1 = £ "®
_JadaT 2908 ER 030 4
060 230 R o050
Oz 23 ER
Dms;m 3083 ER =] 0.104
oook
™ Tiea View 5 List View 6 0 1% 0 28 30 ¥ &0 A8 0g o8 0.4 0z oo
Tima min Blasz, amu
Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling

18/23 IVD-IDV-05-0245-DA-E



Visning af IDA-data

5. Brug de to knapper (punkt 1) over grafen til at skifte mellem en enkelt graf og flere
grafer. Hvis du kun vil se den aktive graf, skal du klikke pa den knap, som viser én graf.
For at ga tilbage til visning af flere grafer skal du klikke pa den knap, som viser to grafer.

Tip! For at f4 adgang til funktioner i tilstanden Explore, som ikke er tilgeengelige i IDA
Viewer, skal du klikke pa Export Active Graph to Explorer og Export All Graphs to
Explorer i ruden over graferne for at abne de aktuelle grafer i vinduet Explore.

Visning af IDA-data, hvis IDA Explorer ikke er
aktiv

Hvis IDA Explorer ikke er aktiv, abnes IDA-data i vinduet Explore. Dobbeltklik pa den grgnne
pil i bunden af X-aksen for at fa vist IDA-dataene.

Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling Analyst MD-software
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Visning af IDA-data

Figur 3-2: TIC med alle scanninger (IDA-data er vist med pil)
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Visning af IDA-data

Figur 3-3: Individuelle og additive TIC-scanninger
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Om DBS-algoritmen (Dynamic Background
Subtraction)

DBS-algoritmen forbedrer detektion af praekursor-ioner i et IDA-eksperiment. Nar DBS
aktivereres ved at markere afkrydsningsfeltet After Dynamic Background Subtraction of
Survey scan pa fanen IDA — First Level Criteria, bruger IDA et spektrum, som subtraheres
i baggrunden for at vaelge den interessante kandidat-ion til MS/MS-analyse, i stedet for at
veelge preekursoren fra undersggelsesspektret direkte. Da denne proces foregar under LC-
analyse, aktiverer DBS detektion af arter, idet deres signaler gges i intensitet og fokuserer
derved pa detektion og analyse af preekursor-ionerne i den stigende del af LC-toppen, op til
toppen af LC-toppene (maksimal intensitet).

Nar DBS anvendes i en IDA-metode med Scheduled MRM-algoritmen som
undersggelsesscanning, er DBS-indstillingen ikke tilgeengelig i Scheduled MRM-
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Visning af IDA-data

eksperimenter, men bruges til at udigse bade de sekundeere overgange og de afheaengige

scanninger.

Om dynamisk fyldningstid

DFT (dynamisk fyldningstid) er en funktion, som er specifikt designet til at optimere de data,
der er indhentet i alle spektrer for LIT-funktionerne. DFT justerer automatisk den tid, der

bruges til at fylde LIT, pa baggrund af ionstremmen fra kilden.

Ved mere intense ioner reduceres fyldningstiden automatisk for at sikre, at LIT ikke
overfyldes med ioner. Ved mindre intense ioner gges fyldningstiden automatisk for at sikre, at
der opnas god ionstatistik i spektret. DFT kan anvendes for fglgende scanningstyper:

* Forbedret MS (EMS)

* Forbedret oplgsning (ER)

* Forbedret produkt-ion (EPI)
« MS/MS/MS (MS3)

Brugerne kan justere DFT-indstillingerne ved at vaelge Tools > Settings > Method Options i

Analyst MD-softwaren.

Ikoner
Tabel 3-3: lkoner for redigering af dataopsamlingsmetode
lkon Navn Beskrivelse
& Mass Spec Klik for at fa vist fanen MS i Acquisition Method-
editoren.
& Period Hajreklik for at tilfgje et eksperiment, tilfgje en IDA
Criteria Level eller slette perioden.
th Autosampler Klik for at abne fanen Autosampler Properties.
Syringe Pump Klik for at abne fanen Syringe Pump Properties.
(! Column Oven Klik for at abne fanen Column Oven Properties.
& Valve Klik for at abne fanen Valve Properties.
2y DAD Klik for at abne DAD Method Editor.
’ﬁ'T ADC Klik for at abne fanen ADC Properties.
Analyst MD-software Vejledning i oplysningsafhangig dataopsamling
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Kontakt os

Kundeuddannelse

* | Nordamerika: NA.CustomerTraining@sciex.com
* | Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

» Uden for EU og Nordamerika kan du besgge sciex.com/education for at fa
kontaktoplysninger.

Online-lzeringscenter

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX

SCIEX og dets repraesentanter har et personale af fuldt uddannede service- og tekniske
specialister, der er placeret over hele verden. De kan besvare spgrgsmal om systemet eller
eventuelle tekniske problemer, der matte opsta. Besgg SCIEX hjemmeside pa sciex.com
eller kontakt os pa en af felgende mader for at fa yderligere oplysninger:

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Cybersikkerhed

Besgg SCIEXsciex.com/productsecuritysciex.com/productsecurity-produkter.

Dokumentation

Denne version af dokumentet overgar alle tidligere versioner af dette dokument.

Hvis du vil se dette dokument elektronisk, er Adobe Acrobat Reader pakreevet. Ga il https://
get.adobe.com/reader for at downloade den seneste version.

Se udgivelsesbemeerkninger eller software installationsvejledning, der fglger med softwaren,
for at finde software produktdokumentation.

For at finde hardwareproduktdokumentation henvises der til kundereference-DVD'en, der
folger med systemet eller komponenten.

Bemaerk: Kontakt sciex.com/contact-us for at anmode om en gratis, trykt version af dette
dokument.
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