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Handbuch uber
informationsabhingige Aufnahmen 1

Uber IDA-Methoden

Eine IDA-Methode verarbeitet Experimente automatisch aufgrund der Ergebnisse, die in
friheren Experimenten aus dem gleichen Zeitraum gewonnen wurden. Optimieren Sie mit
IDA-Kriterien die Datenerfassungseinstellungen wahrend der Datenerfassung und verkirzen
Sie dadurch die Probenerfassungsdauer bei einer einzigen Injektion. Durch IDA werden
weniger Proben gebraucht und wertvolle Arbeitszeit gespart.

Sie kénnen eine IDA-Methode mit bis zu zwei Vorlauferscans und acht abhangigen Scans
in einem einzigen Zeitabschnitt erstellen. Ein Vorlauferscan 16st bei IDA weitere Experimente
aus. Jeder der folgenden Scans kann als Vorlauferscan verwendet werden:

+ Q3MS

* Erweiterte MS (EMS)

« MRM

* Neutralverlust (NL)

» Vorlaufer-lon (Prec)

* Enhanced Product lon (EPI) (zweiter Vorlauferscan)
* Scheduled MRM-Algorithmus

Die folgenden Scans sind abhangige Scans:

« EPI
+ MS/MS/MS (MS3) (abhangiger Scan auf zweiter Ebene)

Bei einem IDA-Versuch variieren die Aktionen im Massenspektrometer von Scan zu Scan
aufgrund der in einem vorhergehenden Scan erfassten Daten. Die Software analysiert die
Daten bei der Erfassung und bestimmt dann die Massen, mit denen abhangige Scans
durchzufiihren sind. Legen Sie die Kriterien flr die Auslosung eines IDA-Experiments und
die zu verwendenden Methoden-Parameter fest.

IDA verandert Experimente und verbessert die Ergebnisse aufgrund der folgenden
benutzerdefinierten Kriterien:

* lonen-Intensitat und Ladungszustand
» Liste mit Einschluss- und Ausschlusskriterien
* Isotopenmuster

* Dynamischer Ausschluss
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Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen

Wenn die Polaritat bei einem Zyklus nicht gewechselt wird, muss die Zahl der abhangigen
Experimente mit der Anzahl der intensivsten lonen auf der Registerkarte ,IDA Criteria“
Ubereinstimmen.

Zugehorige Dokumente

» Systemhandbuch flir das Massenspektrometer
* Handbuch fiir fortgeschrittene Benutzer

» Scheduled MRM Algorithmus-Tutorial

* Analyst MD Software-Hilfe

Voraussetzungen

Voraussetzungen

Benutzer sollten in der Lage sein:

» eine Erfassungsmethode zu erstellen

» eine Charge zu Ubertragen

Analyst MD Software Handbuch uber informationsabhédngige Aufnahmen
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Erstellen von IDA-Methoden p.

Verwenden Sie den IDA Method Wizard zum Erstellen von LIT- (lineare lonenfallen -

Linear lon Trap) und Triple-Quadrupol-IDA-Erfassungsmethoden. Eine beliebige Kombination
von zwei PrUfanalysen kann verwendet werden. Wenn EPI als Vorlduferscan ausgewahlt

ist, dann ist die Registerkarte ,IDA—Second Level Criteria“ verfigbar. Wenn diese
Ubersichtsversuche verwendet werden, dann kénnen keine zusatzlichen IDA-Kriterien
festgelegt werden.

Erstellen einer IDA-Methode mit dem
IDA-Methoden-Assistent und einem Triple-
Quadrupol-System

1. Doppelklicken Sie in der Navigationsleiste unter Acquire auf IDA Method Wizard.

Abbildung 2-1: Erstellen einer IDA Experiments Page

Create IDA Expeniments ﬁ
@) Q3 MS >> Product lon
MRM >> Praductlon
Neutral Loss [ Precursor Sean »> Product lon
Number of Survey Scans 1 -
l MNaxt > | Cancel Help

2. Wahlen Sie den Scantyp Neutral Loss / Precursor Scan >> Product lon aus.
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Erstellen von IDA-Methoden

10.

In der Liste Number of Survey Scans wahlen Sie die Anzahl der durchzufuhrenden
Scans und klicken dann auf Next.

Die Survey Scan-Seite wird angezeigt. Das Erscheinungsbild dieser Seite hangt vom
gewahlten Scan ab.

Stellen Sie die Parameter ein und klicken Sie dann auf Next.

Die Seite Dependent Scan — Product lon Scan wird angezeigt.

Wahlen Sie die Anzahl der zu Gberwachenden Peaks, stellen Sie die Scan-Parameter
ein und klicken Sie dann auf Next.
Die Seite ,Dependent Scan — IDA Criteria“ wird gedffnet.

Hinweis: Stellen Sie sicher, dass der IDA-Bereich gleich dem Vorlauferscan ist oder in
dessen Bereich liegt.

Zur Bestimmung des lonen-Massenbereichs geben Sie die unteren und oberen Grenzen
des lonen-Massenbereichs ein. Fur Massen in diesem Bereich wird ein abhangiger Scan
durchgeflhrt.

Geben Sie im Feld Which exceed die minimale Anzahl der Impulse pro Sekunde ein,
die erforderlich sind, um einen abhangigen Scan auszuldsen.

Fihren Sie in der Gruppe Exclude Former Target lons einen der folgenden Schritte
aus:

* Um alle frGheren, im IDA-Experiment auftretenden Ziel-lonen zu ignorieren, wahlen
Sie Always.

* Um alle friheren Ziel-lonen nach einer festgelegten Haufigkeit zu ignorieren, wahlen
Sie Always, anschlieBend After und geben Sie dann die Haufigkeit (Anzahl) ein.

* Um fruhere Ziel-lonen fur eine bestimmte Zeit zu ignorieren, wahlen Sie For und
geben dann die Anzahl der Sekunden ein, fur die die lonen ignoriert werden sollen.

* Um frihere Ziel-lonen fur eine bestimmte Zeit und nach einer bestimmten Haufigkeit
zu ignorieren, wahlen Sie For und geben Sie dann die Anzahl der Sekunden ein,
fur die die lonen ignoriert werden sollen. Wahlen Sie After und geben Sie dann die
Haufigkeit (Anzahl) ein.

Tipp! Um alle friheren Ziel-lonen im IDA-Experiment zu erkennen, fihren Sie

den Assistenten vollstandig aus und klicken auf der Registerkarte ,IDA - First

Level Criteria“ im Erfassungsmethoden-Editor unter Exclude former target ions auf
Never.

Um frihere Ziel-lonen nach einer bestimmten Haufigkeit in der Gruppe Exclude Former
Target lons auszuschlieRen, wahlen Sie After X occurrences und geben die Haufigkeit
(Anzahl) ein, wie oft ein friiheres Ziel-lon angezeigt wird, bevor es von weiteren Scans
ausgeschlossen wird.

Klicken Sie auf Finish.

Das IDA-Experiment wird automatisch im ,Acquisition Method Editor angezeigt.
LC-Methoden und andere IDA-Kriterien (zum Beispiel Liste mit Einschluss- und
Ausschlusskriterien) kénnen nun bearbeitet werden.
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Erstellen von IDA-Methoden

11.

12.

13.

Uberprifen Sie bei Bedarf die MS-Methode und Bearbeitungsparameter sowie weitere
IDA-Kriterien.

Flgen Sie die Gerate hinzu, falls diese nicht bereits inbegriffen sind, und aktualisieren
Sie alle relevanten Parameter.

Tipp! Alle lonenquellen/Gas-Parameter konnen nun aktualisiert werden. Klicken Sie
in der Registerkarte ,MS" auf Edit Parameters. Geben Sie auf der Registerkarte
~Source/Gas” die entsprechenden Werte ein und aktivieren dann das Kontrollkastchen
Source/Gas am unteren Rand, um die Parameter auf alle Experimente anzuwenden.

Speichern Sie die Erfassungsmethodendatei.

Erstellen einer IDA-Methode mit dem IDA-
Methoden-Assistent und einem LIT System

1.

Doppelklicken Sie in der Navigationsleiste unter Acquire auf DA Method Wizard.
Die Seite ,Create IDA Experiments” wird angezeigt.

2. In der Gruppe Type of IDA Experiment wahlen Sie die Vorlauferscan-Art und klicken
dann auf Next.

3.  Wenn der Scantyp Neutral Loss / Precursor Scan >> Enhanced Product ausgewahlt
ist, dann wahlen Sie in der Liste Number of Survey Scans die Anzahl der
durchzufuhrenden Scans aus.

4. Um zu bestatigen, dass die vom IDA-Experiment erfassten Daten die vom Benutzer
angegebenen Ladungszustande oder Isotopenmuster vor der Durchfuhrung eines
abhangigen Scans besitzen, aktivieren Sie unter Use Enhanced Resolution Scan to
confirm Charge State and Isotope Pattern, “ das Kontrollkastchen.

5. Um einen MS3-Scan zum Experiment hinzuzufiigen, aktivieren Sie das Kontrollkastchen
Enable MS3 Experiment generation3 .

6. Wenn die entsprechende Fullzeit fur die LIT von der Software dynamisch berechnet
werden soll, vergewissern Sie sich, dass das Kontrollkdstchen Dynamic Fill Time
ausgewahlt ist.

7. Klicken Sie auf Next.

Die Vorlauferscan-Seite wird gedffnet. Das Erscheinungsbild dieses Dialogfelds hangt
vom ausgewahlten Vorlauferscan ab.

8. Bearbeiten Sie die Parameter entsprechend dem ausgewahlten Scan-Typ und klicken
dann auf Next.

Die Seite ,Dependent Scan — Enhanced Product lon (EPI)“ (Abh&ngiger Scan -
Erweiterte Produkt-lonen) wird gedffnet.

9. Wahlen Sie die Anzahl der zu Uberwachenden Peaks, stellen Sie die Scan-Parameter
ein und klicken Sie dann auf Next.

Die Seite ,Dependent Scan — IDA Criteria“ wird gedffnet.

10. Zur Bestimmung des lonen-Massenbereichs geben Sie die unteren und oberen Grenzen
des lonen-Massenbereichs ein. Fir Massen in diesem Bereich wird ein abhangiger Scan
durchgefuhrt.

Handbuch iiber informationsabhéngige Aufnahmen Analyst MD Software
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Erstellen von IDA-Methoden

11. Geben Sie im Feld Which exceed die minimale Anzahl der Impulse pro Sekunde ein,
die erforderlich sind, um einen abhangigen Scan auszuldsen.

12. Um den Ladungszustandsbereich flir das IDA-Experiment festzulegen, aktivieren Sie
das Kontrollkastchen With charge state X to Y charges und klicken dann auf die
Ladezustande.

Tipp! Der Ladungszustandsbereich ist von der richtigen Bestimmung der
Isotopenverhaltnisse abhangig. Darum sollte ein ER-Scan verwendet werden, um den
Ladungszustand zu bestatigen.

13. Um Peaks mit unbekannten Ladungszustanden einzuschlieRen, aktivieren Sie das
Kontrollkastchen Include unknowns.

14. Fuahren Sie in der Gruppe Exclude Former Target lons einen der folgenden Schritte
aus:

* Um alle friheren, im IDA-Experiment auftretenden Ziel-lonen zu ignorieren, wahlen
Sie Always.

* Um alle friiheren, im IDA-Experiment auftretenden Ziel-lonen zu erkennen, wahlen
Sie Never.

* Um friihere Ziel-lonen fir eine bestimmte Zeit zu ignorieren, wahlen Sie For und
geben dann die Anzahl der Sekunden ein, fir die die lonen ignoriert werden sollen.

» Um friihere Ziel-lonen fir eine bestimmte Zeit und nach einer bestimmten Haufigkeit
zu ignorieren, wahlen Sie For und geben Sie dann die Anzahl der Sekunden ein,
fur die die lonen ignoriert werden sollen. Wahlen Sie After und geben Sie dann die
Haufigkeit (Anzahl) ein.

* Um alle friheren Ziel-lonen nach einer festgelegten Haufigkeit zu ignorieren, wahlen
Sie Always, anschlieBend After und geben Sie dann die Haufigkeit (Anzahl) ein.

15. Um frihere Ziel-lonen nach einer bestimmten Haufigkeit in der Gruppe Exclude Former
Target lons auszuschlielien, wahlen Sie After X occurrences und geben die Haufigkeit
(Anzahl) ein, wie oft ein friiheres Ziel-lon angezeigt wird, bevor es von weiteren Scans
ausgeschlossen wird.

16. Klicken Sie auf Finish.
Das IDA-Experiment wird automatisch im ,Acquisition Method Editor* angezeigt.
LC-Methoden und andere IDA-Kriterien (zum Beispiel Liste mit Einschluss- und
Ausschlusskriterien) kénnen nun bearbeitet werden.

17. Uberpriifen Sie bei Bedarf die MS-Methode und Bearbeitungsparameter sowie weitere
IDA-Kriterien.

18. Fugen Sie die Gerate hinzu, falls diese nicht bereits inbegriffen sind, und aktualisieren
Sie alle relevanten Parameter.

Tipp! Alle lonenquellen/Gas-Parameter kénnen nun aktualisiert werden. Klicken Sie
in der Registerkarte ,MS* auf Edit Parameters. Geben Sie auf der Registerkarte
~source/Gas” die entsprechenden Werte ein und aktivieren dann das Kontrollkastchen
Source/Gas am unteren Rand, um die Parameter auf alle Experimente anzuwenden.

Analyst MD Software Handbuch iber informationsabhiangige Aufnahmen
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Erstellen von IDA-Methoden

19. Speichern Sie die Erfassungsmethodendatei.

Erstellen einer IDA-Methode mit dem
Acquisition Method Editor

Hinweis: Experimente mussen in der Reihenfolge eingegeben werden, in der sie
abgearbeitet werden sollen. Experimente kdnnen nicht zwischen bestehenden Experimenten
eingefligt werden.

Tipp! Um den Bedarf an einem Polaritdtswechsel zu minimieren und die Zykluszeit zu
minimieren, gruppieren Sie alle positiven abhangigen Experimente zusammen und alle
negativen abhangigen Experimente zusammen in einer Periode.

1.

Doppelklicken Sie in der Navigationsleiste unter Acquire auf Build Acquisition
Method.

Erstellen Sie eine neue Erfassungsmethode mit einem oder zwei Vorlauferscans.
Wahlen Sie den Vorlauferscan und wahlen dann die entsprechenden Parameter.

Wenn Sie einen Enhanced Resolution Scan verwenden wollen, um den Ladungszustand
oder das Isotopenmuster der Auswahl auf einem QTRAP-System zu bestéatigen, dann
gehen Sie wie folgt vor:

» Kilicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.

* Klicken Sie auf der Registerkarte ,MS* in der Liste Scan type auf Enhanced
Resolution (ER).

» Geben Sie die entsprechenden Informationen fir den Enhanced Resolution-Scan ein.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add IDA
Criteria Level.

Legen Sie in den Feldern Select X to Y most intense peaks den Bereich der
intensivsten lonenpeaks fest, den das IDA-Experiment tGiberwachen soll. Bei IDA mit
einzelner Prifung muss die Gesamtzahl der Uberwachten Peaks gleich der Anzahl

der festgelegten, abhangigen Experimente sein. Bei IDA mit zweifacher Prifung mit
Polaritatswechsel in den Vorlauferscans muss die Anzahl der abhangigen Experimente
doppelt so hoch sein wie die Gesamtanzahl der zu Gberwachenden Peaks, wobei

sich die Halfte davon in einer Polaritat und die andere Halfte in der anderen Polaritat
befindet.

Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen Analyst MD Software
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Erstellen von IDA-Methoden

10.

11.

12.

Abbildung 2-2: Beispiel einer IDA-Methode mit zwei abhangigen Scan-Typen und
zwei intensivsten lonen
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Wenn ein ER (Enhanced Resolution)-Scan verwendet wird, dann fliigen Sie einen
Platzhalter fir jeden GUberwachten Peak hinzu.

Geben Sie fur ER-Platzhalter 1 im mittleren (amu 0) Fenster ein. Wenn 4 Peaks
Uberwacht werden, dann gibt es 4 Reihen mit den Zahlen 1, 2, 3 und 4 in der mittleren
Spalte. Weitere Informationen finden Sie im Abschnitt: Uber Platzhalter.

Wenn ein ER-Scan verwendet wird, um den Ladungszustand oder das Isotopenmuster
der Auswahl zu bestéatigen oder die Massengenauigkeit wiederzugewinnen, dann
aktivieren Sie das Kontrollkdstchen Use Enhanced Resolution Scan to confirm
Charge State OR Isotope Pattern Selection auf der Registerkarte ,IDA - First Level
Criteria“.

Setzen Sie die Ubrigen Parameter auf der Registerkarte IDA - First Level Criteria auf die
gewlnschten Werte.

Falls erforderlich, andern Sie auf der Registerkarte ,Include/Exclude” die entsprechende
Liste zum Aktivieren der Kontrollkastchen Include List oder Exclude List und geben
Sie dann die Ziel-lonen an oder schlie3en Sie lonen aus.

Falls erforderlich, aktivieren Sie auf der Registerkarte ,Include/Exclude” das
Kontrollkastchen Match Isotopes und geben dann das Isotopenverteilungsmuster ein,
das verglichen werden soll.

Fir das erste abhangige Experiment, das hinzugefligt werden soll (eines fir jeden Peak,
der durch die erste Ebene der IDA-Kriterien Uberwacht wird), gehen Sie folgendermalen
VOr:

a. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.

Ein Experiment wird unter den IDA-Kriterien hinzugeftigt.

Analyst MD Software Handbuch iber informationsabhiangige Aufnahmen
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Erstellen von IDA-Methoden

b. Geben Sie die entsprechenden Informationen fur den abhangigen Scan ein.

Tipp! Wenn mehr als ein abhangiger Scan verwendet wird, klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf den EPI-Scan und wahlen Sie dann Copy this experiment, bis die
richtige Anzahl an abhd@ngigen Scans haben enthalten ist. Durch ,Kopieren® anstelle von
~Experiment hinzuflgen® werden alle gleichen Einstellungen fur die neuen abhangigen
Scans kopiert.

13. Offnen Sie die Methode.
14. Fugen Sie die Gerate hinzu und aktualisieren Sie alle relevanten Parameter.

15. Speichern Sie die Erfassungsmethodendatei.

Erstellen einer IDA-Methode mit einem
Scheduled MRM Algorithmus-Scan

Erstellen Sie fur dieses Beispiel eine IDA-Methode, die nach dem intensivsten lon im
Vorlauferscan-Typ sucht. Die Erfassungsmethode enthalt einen Vorlauferscan und einen
abhangigen Scan.

Um eine Methode mit mehreren abhangigen Scans zu erstellen, stellen Sie sicher, dass
die Zahl der intensiven Peaks mit der Anzahl der abhangigen Scans auf der Registerkarte
,IDA Criteria“ Ubereinstimmt (gilt nur bei IDA mit einzelner Prifung). Wenn die Methode
beispielsweise drei abhangige Scans enthalt, dann wahlen Sie die ersten drei intensivsten
Peaks aus.

1. Erstellen Sie ein Scheduled MRM Experiment. Siehe das Dokument: Scheduled MRM
Algorithmus-Tutorial.

Hinweis: Wenn die Option ,Target Cycle Time* zur Verwendung im Scheduled MRM-
Experiment ausgewahlt ist, gilt die Zielzykluszeit nur fir dieses Scheduled MRM-
Experiment und nicht fir alle Experimente innerhalb der IDA-Erfassungsmethode.

Tipp! Um eine ER-Scan-Methode hinzuzufiigen, fligen Sie sie vor dem Hinzufligen der
IDA-Kriterien hinzu.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add IDA
Criteria Level.

Geben Sie die IDA Criteria-Parameter ein.

4. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.

5. Wahlen Sie auf der Registerkarte ,MS® in der Liste Scan type einen abhangigen Scan-
Typ. Wahlen Sie fir dieses Beispiel Product lon (MS2) oder Enhanced Product lon
(EPI) aus.

Hinweis: Fir alle abhangigen Scan-Typen muss Product Of 30 Da sein.

6. Geben Sie die Experiment-Parameter ein.

Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen Analyst MD Software
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Erstellen von IDA-Methoden

7. Speichern Sie die Erfassungsmethode in dem Projekt, aus dem die Erfassung
durchgefuhrt wird.

Erstellen einer IDA-Methode mit zwei
Scheduled MRM Algorithmus-Scans

Fir dieses Beispiel erstellen Sie eine IDA-Methode, die nach den zwei intensivsten lonen
aus beiden kombinierten Vorlauferscan-Experimenten sucht. Die Beispielerfassungsmethode
umfasst zwei Vorlauferscan-Experimente und vier abhangige Scan-Experimente.

Tipp! Wenn wahrend der Vorlauferscan-Typen ein Polaritatswechsel stattfindet, dann siehe
Abschnitt: Uber Polaritatswechsel.

Hinweis: Fur eine IDA-Erfassungsmethode mit zwei Vorlaufern kénnen auch zwei MRM-
Experimente oder zwei EMS (Enhanced MS)-Experimente fiir die Vorlauferscans verwendet
werden.

1. Erstellen Sie ein Scheduled MRM Experiment. Siehe Schritt 1 bis Schritt 7 in Erstellen
einer Scheduled MRM-Algorithmus-Erfassungsmethode im Dokument: Scheduled MRM
Algorithmus-Tutorial.

2. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.
Ein zweiter MRM-Scan wird erstellt. Stellen Sie ihn auf die entgegengesetzte Polaritat
ein.

3. Markieren Sie das Kontrollkastchen Enabled in der Gruppe Scheduled MRM, um
ein anderes Scheduled MRM Experiment. Siehe das Dokument: Scheduled MRM
Algorithmus-Tutorial.

4. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add IDA
Criteria Level.

5. Geben Sie die IDA Criteria-Parameter ein.

6. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.

7. Wahlen Sie auf der Registerkarte ,MS* in der Liste Scan type einen abhangigen Scan-
Typ. Wahlen Sie fur dieses Beispiel Product lon (MS2) oder Enhanced Product lon
(EPI) aus.

Hinweis: Fir alle abhangigen Scan-Typen muss Product Of 30 Da sein.

8. Geben Sie die Experiment-Parameter ein.

9. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das MS2- oder EPI-Experiment und
anschlielend auf Copy this experiment.

10. Wiederholen Sie Schritt 9 zwei Mal. Stellen Sie sicher, dass die Polaritat entsprechend
der Beschreibung in folgendem Abschnitt eingestellt ist: Uber Polaritatswechsel.

Analyst MD Software Handbuch iber informationsabhéangige Aufnahmen
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Erstellen von IDA-Methoden

11. Speichern Sie die Erfassungsmethode in dem Projekt, aus dem die Erfassung

durchgefuhrt wird.

Uber Polarititswechsel

Wenn die Vorlauferscans in verschiedenen Polaritaten sind, dann vergewissern Sie sich,
dass die Erfassungsmethode wie folgt eingerichtet wurde:

1.

Stellen Sie sicher, dass die Polaritat des ersten abhangigen Scantyps gleich der Polaritat
des letzten Vorlauferscantyps ist.

Abbildung 2-3: Beispiel fiir Scan-Typen, die fiir Polaritatswechsel eingestelit
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Erstellen Sie eine Erfassungsmethode mit der doppelten Anzahl an abhangigen Scans
im Verhaltnis zur Anzahl der intensivsten lonen. Wenn Sie z.B. nach den beiden
intensivsten lonen suchen, mussen vier abhangige Scan-Typen enthalten sein.
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Erstellen von IDA-Methoden

Abbildung 2-4: Beispiel abhangiger Scan-Typen und Anzahl der intensivsten lonen

I Knalyst - [Acquisition Method: |

£ File Edt View fcqure Took Explore Window Stript Help

AFEHSER ¥ BB 0 acuire Mode | O B pefault
w Ty T %
Acouisition methad N0 - Fust Lewel Crtenia | Inchade/Exchude  Izotops Pattem
Cadart O~ ' |2 s [oostichense peaks
Survey -3 DA Expenment @ Ewchade lon
(=) Az
Iméz] 1) Mt
fmdz] () For
L]
Mz Tolera
‘which excesds: feps]
[ Foting Colision Eneegy

Element Beschreibung
1 Abhangige Scan-Typen (vier)
2 Intensivste lonen (zwei)

Hinweis: Die ausgewahlten Kandidaten werden nur in abhangigen Experimenten der
gleichen Polaritat ausgeldst. Die abhangigen Scans werden dort, wo kein Kandidat
zugewiesen ist, nicht in diesem Zyklus durchgefihrt. Es wird maximal die Halfte der
abhangigen Experimente in einem Zyklus ausgelést.

3. Stellen Sie bei jedem abhangigen Scanexperiment sicher, dass, wenn die Polaritat
gleich der Polaritat im vorhergehenden Experiment ist, die Einschwingzeit auf Null
gestellt wird.

Uber Platzhalter

Platzhalter sind in Scans verwendete generische Zahlen, die durch bestimmte Zahlen ersetzt
werden. Die Software ersetzt den Platzhalter-Wert mit einem bestimmten Wert aus dem
IDA-Auswahlprozess. Platzhalter sind entscheidend fur das richtige Funktionieren von IDA-
Methoden.

Wenn einige Experimente zum ersten Mal ausgewahlt werden, werden Platzhalterwerte
automatisch hinzugeflgt.

* NL, Prec und EPI = 30
+ MS/MS/MS

Analyst MD Software Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen
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Erstellen von IDA-Methoden

» First Precursor (erster Vorlaufer) = 30

» Second Precursor (zweiter Vorlaufer) = 10
Fir ER werden ebenfalls Platzhalter verwendet.

* Die Platzhalter beginnen mit 1 in der ersten Zeile in einer IDA-Methode. Jede folgende
Zeile wird um 1 bis auf ein Maximum von 8 Zeilen erhoht.

» Wenn der ,IDA Method Wizard“ verwendet wird, dann wird automatisch die richtige Anzahl
von ER-Platzhaltern hinzugeflgt.

Auswirkungen des Scheduled MRM Pro
Algorithmus in IDA

Wenn ein Vorlauferscan einer informationsabhangigen Erfassung (Information Dependent
Acquisition, IDA) mithilfe des Scheduled MRM Pro Algorithmus durchgefiihrt wird, dann wird
der abhangige Scan in einer IDA-Methode nur dann ausgeldst, wenn die Intensitaten aller
MRM-Ubergénge in einer Gruppe (iber ihren Schwellenwerten liegen. Dies verbessert die
Zykluszeit, da irrtimliche Ausldsungen von abhangigen Scans verhindert werden.

Erstellen einer IDA Scheduled MRM Pro
Algorithmus-Erfassungsmethode

1. Erstellen Sie eine Scheduled MRM Pro-Algorithmus-Methode. Siehe das Dokument:
Scheduled MRMTutorial.

2. Fugen Sie ggf. ein Experiment vom ER-Scantyp hinzu, bevor Sie weitere IDA-Kriterien in
den Zeitabschnitt einfliigen.

3. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add IDA
Criteria Level.

4. Geben Sie die Parameter der IDA-Kriterien ein. Siehe Abschnitt: Erstellen von IDA-
Methoden.

5. Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf das Symbol Period und dann auf Add
experiment.

6. Wahlen Sie auf der Registerkarte ,MS* in der Liste Scan type einen abhangigen Scan-
Typ. Wahlen Sie fur dieses Beispiel Product lon (MS2) oder Enhanced Product lon
(EPI) aus.

Hinweis: Fur alle abhangigen Scan-Typen muss Product Of 30 Da sein.

7. Geben Sie die Experiment-Parameter ein.

8. Speichern Sie die Erfassungsmethode in dem Projekt, aus dem die Erfassung
durchgefihrt wird.

Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen Analyst MD Software
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Erstellen von IDA-Methoden

Hinweis: Wahrend der Datenerfassung mithilfe einer IDA Scheduled MRMPro
Algorithmus-Methode wird der Trigger-Schwellenwert fiir jeden MRM-Ubergang in der
Methode anstelle des IDA-Schwellenwerts benutzt.

Erstellen einer IDA-Methode mit Scheduled

lonization

1. Erstellen Sie eine IDA-Methode manuell im
des IDA Method Wizard.

Kontrollkastchen Scheduled lonization.

,Method Editor” oder automatisch mithilfe

Wahlen Sie eines der Experimente in der Methode und aktivieren Sie dann das

Geben Sie in der Gruppe Scheduled lonization die entsprechende Start Time und

Stop Time ein. Stellen Sie sicher, dass die relevanten Peaks zwischen der Start Time
und der Stop Time eluieren. Stellen Sie auRerdem sicher, dass der Synchronization
Mode und der LC-Teil der Erfassungsmethoden so eingestellt sind, wie wenn die
Scheduled lonization nicht verwendet wird.

Hinweis: Scheduled ionization ist nur fir Erfassungsmethode fir einen Zeitraum

verflgbar.

Die folgende Abbildung zeigt, dass der LC Synchronization Mode verwendet wird und
die LC-Methode 10 Minuten lang ist. Alle relevanten Peaks eluieren nach 3 Minuten
und unter 7 Minuten. Eine lonSpray-Spannung von 0 wird vor der Start Time und nach
der Stop Time angewendet. Die in der Methode festgelegte lonSpray-Spannung wird
nur zwischen der Start Time und der Stop Time angewendet. Die Funktion Scheduled
lonization kann das Risiko einer Verunreinigung des Gerats verringern und somit die
Ausfallzeiten des Massenspektrometers reduzieren. Fur weitere Informationen tber die
Scheduled lonization siehe das Dokument: Handbuch fiir fortgeschrittene Benutzer.

Abbildung 2-5: Geplante lonisation

4. Speichern Sie die Erfassungsmethode.
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Anzeigen von IDA-Daten 3

Wenn Daten mithilfe einer IDA-Methode erfasst werden, dann werden die Daten im IDA-
Viewer so lange nicht gedffnet, bis die Erfassung abgeschlossen ist. Sie werden jedoch im
Explorer-Fenster wahrend der Erfassung geoffnet.

Um IDA-Daten einfacher anzuzeigen, konnen Sie den IDA-Explorer als Standardprogramm
zur Anzeige festlegen. Unter der Registerkarte ,IDA Explorer® im Dialogfeld ,Appearance
Options® kdnnen Sie den IDA Explorer zur Anzeige von IDA-Daten auswahlen. Der Benutzer
kann aul3erdem die Spalten flr den Ansichtbereich ,Mass-List List* auswahlen. Der IDA-
Explorer ist voreingestellt, IDA-Proben anzuzeigen.

Einstellen von IDA-Explorer-Optionen

1.

Klicken Sie auf Tools > Settings > Appearance Options.
Das Dialogfeld Appearance Options wird gedffnet.

Offnen Sie die Registerkarte ,IDA Explorer*.

Aktivieren Sie das Kontrollkastchen Use IDA Explorer to Display IDA Samples.

Im Abschnitt Column Options aktivieren Sie die folgenden Kontrollkdstchen nach

Bedarf:

Tabelle 3-1: Column Options

Feld

Beschreibung

Intensity

(Intensitat)Zeigt die Intensitat fir ein bestimmtes m/z-Verhaltnis.

Molecular Weight
(MW)

(Molekulargewicht (MW))Zeigt das berechnete Molekulargewicht fir
ein bestimmtes m/z-Verhaltnis.

Scan

(Scan)Zeigt den Scan-Typ, der fiir ein bestimmtes m/z-Verhaltnis
verwendet wird.

Collision Energy
(CE)

(StoRRenergie (CE))Zeigt die StoRenergie fir ein bestimmtes m/z-
Verhaltnis.

Charge (2)

(Ladung (Z))Zeigt die Ladung fir ein bestimmtes lon.

5. Aktivieren Sie bei einem LIT System im Abschnitt LIT Column Options die folgenden
Kontrollkastchen nach Bedarf:

Tabelle 3-2: LIT-Spaltenoptionen

Feld

Beschreibung

Excitation Energy

(AF2)

(Anregungsenergie (AF2))Zeigt die Anregungsenergie flr das
zweite Vorlaufer-lon bei MS/MS/MS-Experimenten.

Handbuch uber informationsabhangige Aufnahmen Analyst MD Software
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Anzeigen von IDA-Daten

Tabelle 3-2: LIT-Spaltenoptionen (Fortsetzung)

Feld Beschreibung
MS3 2nd Precursor |(MS3 zweiter Vorlaufer (2nd Pre))Zeigt das zweite MS/MS/MS-
(2nd Pre) Vorlaufer-lon.

DFT (Dynamic Fill |(DFT (Dynamic Fill Time - Dynamische Flillzeit))Zeigt die Filldauer
Time) fur eine LIT.

Anzeigen von IDA-Daten

1. Stellen Sie sicher, dass das Projekt ,Example” in der Analyst MD Software ausgewahlt
ist.

2. Doppelklicken Sie in der Navigationsleiste unter Explore auf Open Data File.
Das Dialogfeld ,Select Sample* wird geoffnet.

Doppelklicken Sie im Feld Data Files auf LIT und dann auf IDA BSA Digest.wiff.

In der Samples-Liste klicken Sie auf eine Probe und klicken dann auf OK.

Der IDA Explorer wird angezeigt. Der linke Teil des Fensters zeigt eine Liste der
Massen an, die an den abhangigen Scan geschickt wurden. Um zwischen Ansichten
zu wechseln, wahlen Sie Tree View oder List View am unteren Rand des Teilfensters
.Mass List“ aus. Der rechte Teil des Fensters enthalt grafische Informationen Gber die
IDA-Daten.

Analyst MD Software Handbuch uber informationsabhiangige Aufnahmen
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Anzeigen von IDA-Daten

Abbildung 3-1: Schaltflachen fiir Einzel- und Multi-Grafik
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5. Mit den beiden Tasten (Element 1) Uber dem Diagramm kdnnen Sie zwischen Einzel-
und Multi-Grafik wechseln. Um nur das aktive Diagramm anzuzeigen, klicken Sie
auf die Schaltflache, die ein Diagramm zeigt. Um wieder zur Multi-Grafik-Ansicht
zurtckzukehren, klicken Sie auf die Schaltflache, die zwei Diagramme zeigt.

Tipp! Um auf Explore-Modus-Funktionen zuzugreifen, die im ,IDA Viewer* nicht
verfugbar sind, klicken Sie auf Export Active Graph to Explorer und Export All
Graphs to Explorer im Fenster tGiber den Diagrammen, um die aktuellen Grafiken im
Explorer-Fenster zu 6ffnen.

Anzeigen von IDA-Daten, wenn IDA Explorer
nicht aktiv ist

Wenn der IDA Explorer nicht aktiv ist, werden die IDA-Daten im Explore-Fenster angezeigt.
Um die IDA-Daten anzuzeigen, doppelklicken Sie auf den griinen Pfeil an der Unterseite der
X-Achse.
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Anzeigen von IDA-Daten

Abbildung 3-2: TIC mit allen Scans (der IDA-Daten-Pfeil ist eingekreist)
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Anzeigen von IDA-Daten

Abbildung 3-3: Individuelle und additive TIC-Scans

Aot Hoo
£ lespiorm o ||f 1 1retnumen d mAETOH | 4
WoEn e WA T b R e A RERETELANASR
B T ko Sarple 1 lpcl wl chergas | of 04 B34 Digaw et Turtn Sprad
nas
et 4o
.:;:.| ﬁ . A 2|
. _— g7 H7E
- N | L X SO o
r 4 - = m 17 Bl L} L] m e B I- - e ] R L) 3
TiTa, min
B 1ooi-ous Ep 1, Bor Semds - eorol 8l chages | oF 105 BEA Digest wilf (Turbs Szas]
a
2l
el p IL = 17 ok o s AT
Kl_ﬂ_ﬁ____,] L IL . \”_: e "'*Jl",,_, M!",'i_\_wv\_br\:w e Jtn...;".,.;u_.
-] - & - 10 1z Ll 148 13 x; =2 :I‘:H _“:: = | > F 3
B riC eeamr fra D, mav maepin | (i ol cearges | e 108 BE0 Bgsrw T Tume S

sEw

Ay

d e a Lilckd L

=1 “ & = 1o 12 4 = w1

P |
P on
7
I R (W S B 0, T 0 PR
2 + B 2 0 i 14 i® 1:] il i ] x | » =
T L i
L TH: ol +E2F1 Bp 4 bon Sepla 1 [dpmsl el chargan | of | 28 BEA D gt A | Tk By
7807 |
e - m
- ! I\ "
ae . _.nJ(m, Al oo WL Ll P D .'.Ji.J,._.‘_".-."'
3 < & = in 12 L i ] o =3 - » o = a3 )
Tivss, win

Uber den Dynamic Background Subtraction-
Algorithmus

Der Dynamic Background Subtraction (DBS)-Algorithmus verbessert die Detektion von
Vorlaufer-lonen in einem IDA-Experiment. Wird DBS durch Aktivierung des Kontrollkastchens
After Dynamic Background Subtraction of Survey scan auf der Registerkarte ,IDA -

First Level Criteria“ aktiviert, verwendet IDA zur Auswahl méglicher relevanter lonen fir eine
MS/MS-Analyse ein Spektrum, dessen Hintergrund subtrahiert wurde, anstatt einen Vorlaufer
direkt aus dem Ubersichtsspektrum zu wahlen. Da dieser Prozess wahrend einer LC-Analyse
stattfindet, ermoéglicht DBS den Nachweis von Spezies, wenn deren Signal an Intensitat
zunimmt. Dadurch fokussiert er sich auf die Detektion und Analyse von Vorlaufer-lonen im
ansteigenden Abschnitt bis hin zur Spitze eines LC-Peaks (maximale Intensitat).

Wenn DBS in einer IDA-Methode mit dem Scheduled MRM Algorithmus als Vorlauferscans
verwendet wird, steht die DBS-Option nicht in den Scheduled MRM-Experimenten zur
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Anzeigen von IDA-Daten

Verfligung, doch sie wird verwendet, um sowohl die sekundaren Ubergénge als auch die
abhangigen Scans auszulésen.

Uber Dynamic Fill Time (Dynamische Fillzeit)

DFT (Dynamische Fullzeit) ist eine Funktion, die speziell dafiir entwickelt wurde, um in einem
Spektrum erfasste Daten fur LIT-Funktionen zu optimieren. DFT passt die zum Fullen einer
LIT verwendete Zeit entsprechend dem lonenfluss aus der lonenquelle automatisch an.

Far intensivere lonen wird die Fullzeit automatisch verringert, um sicherzustellen, dass die
LIT nicht mit lonen uberfullt wird. FUr weniger intensive lonen wird die Fillzeit automatisch
erhoht, um sicherzustellen, dass man im Spektrum eine gute lonen-Statistik erhalt. DFT ist
fur die folgenden Scan-Typen mdglich:

* Erweiterte MS (EMS)

* Enhanced Resolution (ER)
* Enhanced Product lon (EPI)
« MS/MS/MS (MS3)

Benutzer kénnen die DFT-Einstellungen anpassen, indem Sie Tools > Settings > Method
Options in der Analyst MD Software auswahlen.

Symbole

Tabelle 3-3: Acquisition Method Editor-Symbole

Symbol [Name Beschreibung

& Masse Spek Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,MS" im
»Acquisition Method Editor anzuzeigen.

& Zeitabschnitt Klicken Sie hier mit der rechten Maustaste, um ein
Experiment hinzuzuftgen, ein IDA Criteria Level
hinzuzufligen oder den Zeitraum zu I6schen.

H Autosampler Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,Autosampler
Properties” zu 6ffnen.

i Spritzenpumpe Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,Syringe Pump
Properties” zu 6ffnen.

(! Column Oven Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,Column Oven
Properties” zu 6ffnen.

& Ventil Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,Valve
Properties” zu 6ffnen.

2y DAD Klicken Sie hier, um den ,DAD Method Editor* zu
offnen.

ﬁ*-r ADC Klicken Sie hier, um die Registerkarte ,ADC

Properties” zu 6ffnen.
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Kontaktangaben

Kundenschulung

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

* Die Kontaktinformationen fur Lander auf3erhalb der EU und Nordamerikas finden Sie
unter sciex.com/education.

Online-Lernzentrum

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX Support

SCIEX und seine Vertretungen beschaftigen weltweit einen Stab an ausgebildeten
Servicekraften und technischen Spezialisten. Der Support kann Fragen zum System oder
anderen auftretenden, technischen Problemen beantworten. Weitere Informationen finden
Sie auf der SCIEX-Website unter sciex.com, oder kontaktieren Sie uns unter:

» sciex.com/contact-us

+ sciex.com/request-support

Cybersicherheit

Die aktuellsten Hinweise zur Cybersicherheit von SCIEX-Produkten finden Sie unter
sciex.com/productsecurity.

Dokumentation

Diese Version des Dokuments ersetzt alle vorherigen Versionen.

Fir die Anzeige des Dokuments wird der Adobe Acrobat Reader bendtigt. Um sich die
neueste Version herunterzuladen, besuchen Sie https://get.adobe.com/reader.

Softwareproduktdokumentationen entnehmen Sie den Versionshinweisen oder dem mit der
Software mitgelieferten Software-Installationshandbuch.

Informationen zur Hardware-Produktdokumentation finden Sie auf der mit dem System oder
der Komponente gelieferten Customer Reference-DVD.

Hinweis: Wenn Sie eine kostenlose gedruckte Ausgabe dieses Dokuments wiinschen,
wenden Sie sich bitte an sciex.com/contact-us.
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