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Desempenho sem esforco

O espectrometro de massa de tempo de voo quadrupolar (Q-TOF) LCMS-9030
O espectrémetro integra 0 mais rapido e mais

Tecnologia quadrupolar sensivel com arquitetura TOF.

Um produto do DNA de engenharia da Shimadzu, velocidade e
O desempenho sem esfor¢o permite que o LCMS-9030
abordar desafios qualitativos e quantitativos com

Confianca e tranquilidade genuinas.
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% Veja o video do produto em nosso site. \
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Tempo de voo quadrupolar

Cromatografo Liquido Espectrometro de Massa

LCMS-9030

Malor precisao
Melhor Sensibilidade
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Tecnologias-chave do LCMS-9030

O LCMS-9030 utiliza tecnologias recentemente patenteadas para fornecer alta compostos. As tecnologias exclusivas UFgrating e iRefTOF garantem a

resolugdo e massa precisa, atributos essenciais para a atribuicao confiavel de féormulas aceleracdo ultrarrapida de ions para dentro do tubo de voo (UF-FlightTube) e

e aidentificagdo de substancias desconhecidas. areflexdo ideal desses ions de volta para o detector. O resultado € uma aquisicao
Os guias de ions de alta eficiéncia, o quadrupolo e a célula de colisdo permitem alta de dados em alta velocidade, compativel com laboratérios de alto rendimento.

sensibilidade na detecgé@o de concentragdes minimas.

B> Tecnologias de Quadrupolo de Alta Eficiéncia

UFsweeper™ I
Célula de colisao

Lente UE™ Quadrupolo

UF-Qarray™

DL (Linha de Dessolvatacéo)

Sonda ESI aquecida

MCP

Subinterface
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P Novas tecnologias TOF

_———— UFaccumulation™ (Pat. US 10020181)

O actmulo de ions na célula de colisdo, perfeitamente sincronizado com ciclos curtos

de aquisicio de dados, maximiza a sensibilidade.

UFgrating™ (Pat. US 9048082)
A capacidade de fabricagéo de classe mundial da Shimadzu possibilitou a
eletrodo de aceleragéo ibnica a ser fabricado com resisténcia mecanica substancial

resisténcia. Esta grade é capaz de suportar as altas voltagens necessarias para

pulsos idnicos ultrarrapidos.
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Os eletrodos de malha tradicionais para transmisséo de ions

carecem de resisténcia mecanica, limitando a tenséo de aceleracéo.

A grade UF da Shimadzu possui resisténcia mecéanica superior aos
eletrodos convencionais.

Essa estrutura de grade exclusiva possibilita a aplicagéo de uma
voltagem mais alta.

— UF-FlightTube™ (Patente pendente)

Gragas a sua excelente arquitetura, o UF-FlightTube previne e resiste a
deformacdes sutis causadas por variagdes de temperatura, garantindo estabilidade
de desempenho.

—— [RefTOF ™ (patente Us 8772708, 9490114)

Um campo eletrostatico computacionalmente ideal tornou-se realidade.
Eletrodos de placa meticulosamente fabricados sdo empilhados para criar um refletor
que compensa a distribuicdo de energia dos ions sem comprometer a resolugéo ou a

sensibilidade.

Um design fino e de chao.

O design simples e compacto economiza espaco valioso no laboratério.

UFgrating™
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Desempenho sem esforco para medicéo precisa da massa

I Exceléncia em Precisdo de Medicéo de Massa (MMA)

A precisdo da medi¢do de massa (MMA) é o principal atributo de desempenho
subjacente a todos os campos de aplicagéo que utilizam espectrometros de massa
de alta resolugéo e alta precisdo (HRAM). O LCMS-9030 oferece a MMA
necessaria para a identificagdo de compostos desconhecidos com alta
confiabilidade e um nivel de estabilidade sem precedentes.

Isso é possivel gragas as novas tecnologias implementadas no Sistema Inteligente
de Controle de Temperatura e no tubo de voo UF, que compensam com precisdo
as mudangas que ocorrem nos ambientes interno e externo. Com o LCMS-9030,

a Shimadzu

Visa reformular completamente a experiéncia do usuério do HRAM, permitindo
que os cientistas analisem mais amostras em intervalos de calibragdo mais

longos com maior confianca e facilidade.

Sistema Inteligente de Controle de Temperatura (Patente Pendente)

| MMA estavel contra flutuacdes de temperatura

O Sistema Inteligente de Controle de Temperatura da Shimadzu garante a
estabilidade do MMA mesmo em ambientes de laboratdrio suscetiveis a
variagoes de temperatura. Para demonstrar isso, padrdes com massa

molecular entre 150 e 1700 Da foram analisados continuamente ap6s uma

Unica calibracéo. A flutuagédo normal da temperatura em laboratério foi considerada.

foi observada entre 25°C e 28°C.
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Sem corre¢do de massa adicional, a medicéo precisa

As massas de todos os compostos permaneceram dentro de 1 ppm da
massa tedrica durante as 60 horas de duragédo do experimento.

Com o LCMS-9030, a produtividade do laboratério pode ser aumentada

executando lotes longos sem necessidade de calibragéo.
confianga.
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I Alto teor de MMA em amplas concentragdes

O LCMS-9030 abre novos caminhos para a analise quantitativa ndo apenas por
sua alta sensibilidade, mas também pela seletividade proporcionada pelo

alto teor de MMA em uma ampla faixa de concentragées.

Estatisticas de ions genuinas garantem que todas as medi¢des ao longo da eluicdo
do pico resultem em uma janela estreita de m/z do cromatograma de ions
extraidos (XIC), como mostrado abaixo para a analise de Verapamil.

Mesmo com injecéo de 10 fg, a massa total

)
100 4 XIC: m/z 455,2881 a 455,2927 (+5 ppm)
cH3 NZ‘C\O cH3
1 i i
4 5
i i
] "
oo o
60 o
] 500 pg/mL
1 a
>4 100 pg/mL
2 10 pg/mL (LLOQ)
4 Embranco
0 4 T T T
1,50 1,75 2,00 2,25 min

XIC do Verapamil [M + HJ+ (massa exata 455,29042)

Resultados quantitativos do verapamil

Area RSD

Conc. concentragéo calculada. Precisdo
(pg/mL) (pg/mL) (%, n=3) (%, n=3)
500 523,3 1,93 104,67
100 96,3 3,78 96,50

10 (LLOQ) 10.3 5.31 100,50

I Mesmas vantagens do MMA em todos os modos de aquisigao.

Os espectros MS/MS s&o uma ferramenta fundamental para a elucidagéo estrutural
de compostos desconhecidos, e a facilidade de interpretacéo dos dados é diretamente
determinada pela abundancia de fons fragmentados (MMA) na aquisicéo de

MS/MS. Isso torna o LCMS-9030 um instrumento ideal para andlise estrutural, visto
que seu modo MS/MS atinge uma MMA téo alta quanto a do modo MS, gracas as

tecnologias de célula de colisdo que geram ions fragmentados de alta abundancia.

Inten.
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Espectro MS/MS da ciclosporina

i +1 mDa
] e —— — — o — — —

1 ———— — — — — — -

1 mDa

0 200 400 600 800 miz

Erro de massa dos fons do produto

O erro foi inferior a 1 ppm e todos os pontos de dados apresentaram
resultados dentro da janela de 5 ppm do XIC, permitindo uma quantificacéo
precisa, repetivel e seletiva. Além disso, a estabilidade do MMA permite que a

mesma configuracéo do XIC seja utilizada confortavelmente em séries de analises.

Inten.
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Espectro de massa médio em cada concentracdo

Os resultados da analise estrutural MS/MS da ciclosporina séo apresentados
abaixo. Numerosos fons foram associados a estruturas de fragmentos putativos
com erro de massa inferior a 1 mDa. Os resultados da predicéo da féormula para
m/z 567,3860 em diferentes tolerancias de erro de massa demonstram o
impacto da andlise de massa por espectrometria de massa em tandem (MS/MS

MMA) na obtencéo de predi¢oes inequivocas.

567,3865

G0

14
14
Formula prevista: C28H51N606
2 m/z teorico : 567,3865
10 Erro de massa: 0,88 ppm (0,5 mDa)
8 v
8
6
4
4 Numero de
candidatos
2 1
. |

10 ppm 5 ppm 3ppm 1ppm

. ESaa00 e 0as

Tolerancia de erro de massa

Resultados da previséo da férmula para m/z 567,3860

LCMS-9030
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I HRAM para deteccdo seletiva de compostos isobaricos

O LCMS-9030 produz os dados de massa exatos de alta resolugio
necessarios para distinguir entre compostos com a mesma massa
nominal. Trés compostos isobaricos, 4-hidroxitriazolam, y-hidroxitriazolam
e y-hidroxietizolam, foram analisados em sangue total na concentragéo de
10 ng/mL.
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y-Hidroxietizolam
C17H15CIN4OS
MW: 358,0655

y-Hidroxitriazolam
C17H12CI2N4O

MW: 358,0388

Mesmo com separagdo cromatogréafica incompleta, cada composto

foi detectado como um ion isolado, sem interferéncia entre os ions.

Outro par isobarico, Triazolam e Etizolam, também demonstra

a capacidade do LCMS-9030 de isolar ions que diferem em apenas 0,0267
u.m.a. A quantificacao pode ser aprimorada pelo isolamento de analitos

de interferéncias isobaricas.

800 ]
|

b }‘i Etizolam

| m/z 343,07787
600 4 .

Triazolam \

E m/z 343,05118

y-Hidroxitriazolam
400 4 m/z 359,04609 /

|
|
E y-Hidroxietizolam | 1
m/z 359,07279 J 1
200 4 |
4-Hidroxitriazolam | |
E m/z 359,04609 | \\
| \
P 5 \
T T T T T T
7.0 8.0 9.0 10.0 11.0 min

Cromatograma de massa LCMS-9030 de etizolam, triazolam,

e metabdlitos adicionados a uma concentragéo de 10 ng/mL em sangue total.

I Design compativel com a linha de carretilhas de triplo quadrupolo da Shimadzu.

Transferéncia de método entre o LCMS-9030 e o da Shimadzu

A linha de produtos de triplo quadrupolo é facil e eficaz porque os

produtos LCMS da Shimadzu compartilham tecnologias relacionadas para

a fonte de ionizagdo aquecida, 6ptica de focalizagdo de ions e célula de coliséo.

Isso significa que parametros-chave do método, como as

condicdes da fonte ESI, as voltagens das lentes e a energia de coliséo,
sdo compativeis entre os sistemas. O LCMS-9030 é

baseado nas tecnologias de fons de alta sensibilidade do LCMS-8060 de
triplo quadrupolo e produz espectros de alta qualidade semelhantes.

100
4 LCMS-9030 0,20 mDa
go J Faixa de tensdo CE: y20 a y50 V
1 138.0370
60 4 §§0,17 mDa
2100370
E ¥y021 mba Precursor
a0 3 343,0782
1 259.0216
0,07 mDx
2 3 §0,07 mDa
0= T il T T
100,0 1500 200,0 250,0 3000 350,0 mz
100
LCMS-8060 oo
E! ’ CE = y25 5
g0 4 Espectro combinado
(CE =25, §30, §35, y40, §45 V) I
138,05 343,05
60 4 CE = y125, §30, §35, y40, y45 V
210,05
CE = §35, y40, y45 V
40 4
3 259,00
20 | CE=y25,$30, y35|§40, y45
ot ol ] PR TR AN “.».J‘ g lh.u”lm m
T T t T ¥ t f T T T T
100,0 150,0 200,0 250,0 300,0 350,0 m/z

Espectros de fons-produto do etizolam

Para facilitar as configuracdes de Aquisicdo Dependente de Dados (DDA),
0 LCMS-9030 utiliza uma faixa automatizada de energias de coliséo para
uma fragmentagao eficaz. A funcdo CE Spread da Shimadzu permite ao
usuario obter espectros MS/MS de alta qualidade mesmo quando a
energia de colisdo ideal ndo é conhecida. No exemplo abaixo, o espectro
Q-TOF obtido com a funcédo CE Spread € comparado com o espectro
combinado de uma série de energias de colisdo discretas obtidas no
LCMS-8060. A excelente concordancia dos resultados demonstra a alta
qualidade dos espectros que podem ser obtidos em experimentos

Q-TOF DDA.

259.0216

\ 138.0372
-

314.0387
210.0372

Etizolam
C17H15CIN4S

[M + H}+ = 343,0779

Padréo de clivagem do etizolam

Dados cedidos pelo Professor Associado Kei Zaitsu

(Escola de Pés-Graduagao em Medicina da Universidade de Nagoya)
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Unidades de lonizacéo

Além da unidade de ionizacdo ESI padrdo, sondas opcionais APCI e Dual lon Source (DUIS) estéo disponiveis para o LCMS-9030 para atender a diversas necessidades

analiticas. A tecnologia DUIS da Shimadzu oferece uma combinacéo eficiente das capacidades de ionizacéo ESI e APCI.

ESI (padrao) APCI (opcional)

I Sistema de Distribui¢céo de Calibrantes (CDS)

O CDS permite a introducéo de padrées de calibragéo através de um

Sonda de ionizagéo separada que funciona independentemente da sonda principal.
Esta unidade de subionizacdo opcional € instalada no alojamento da sonda principal
e esta disponivel para todos os tipos de sonda (ESI/APCI/DUIS). Ao ter duas
sondas em um Unico sistema, os padroes de calibragédo de alta

concentracédo podem ser introduzidos somente quando necessario, sem a
necessidade de alternar as linhas de fluxo, e sdo mantidos isolados do fluxo da

amostra, eliminando...

contaminagao.

I Unidade de ionizag&o de microfluxo Micro-ESI 9030

O sistema de microfluxo Nexera Mikros™ da Shimadzu combina as melhorias

de sensibilidade que vocé espera de um sistema de baixo fluxo com a robustez
da HPLC. Projetada para sensibilidade ideal e facilidade de uso, a interface Micro-
ESI 9030 leva a analise de microfluxo para o Q-TOF. A eficiéncia de ionizagédo e a
transferéncia foram maximizadas pelo design da sonda, resultando em alta

sensibilidade, operagéo estavel e contaminacédo minima.

Para minimizar o volume morto e a difuséo, o Nexera Mikros

Apresenta um sistema inovador de encaixe de coluna, o UF-Link™, que permite
a qualquer usudrio instalar corretamente uma coluna de microfluxo sem
interromper a posicéo da agulha de pulverizacéo ESI.

Aproveite os beneficios do microfluxo e desfrute da confiabilidade.
de HPLC.

DUIS™ (opcional)

A fonte de jons dupla realiza continuamente tanto a ionizagéo por
eletrospray (ESI) quanto a ionizagdo quimica a presséo atmosférica
(APCI).

Amostra

Sonda principal

Sub-sonda

Calibracao

Padréo

Painel frontal do instrumento

Subinterface

Unidade de lonizacédo

CTO-Mikros™ Micro-ESI 9030
-Mi

Forno de coluna

LC-Mikros™

Microbomba

Fixacdo da junta da coluna MS
UF-Link™

Sistema Nexera Mikros™ e Micro-ESI 9030

LCMS-9030

Cromatografo liquido de tempo de voo quadrupolo e espectrometro de massa
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LabSolutions Insight Explore™

I Software que suporta anélises qualitativas e quantitativas.

O software Explore ndo s6 facilita a analise quantitativa de um grande nimero de amostras, como também oferece recursos para busca confiavel em
bibliotecas, elucidagdo da estrutura de compostos e composicéo de amostras, além de analise de ions multivalentes, aproveitando ao maximo os dados de

espectrometria de massa com alta resolugéo e precisdo de massa.

Lista de exemplos Resultados compostos

— 4 - .
Lista de cromatogramas MS ———Q——‘*‘l'

Cromatograma MS

Janela de exibicao

Lista de espectros de MS Espectro MS

Janela de exibicdo

O

E

f
i

H

g
{

| R

T T

Atribuir, analisar, ‘
Calculadora de féormulas

IR
)

I Funcéo de Analise Estrutural: “Atribuir”

Compostos com a mesma férmula molecular ndo podem ser distinguidos pelos seus picos de massa, mesmo utilizando um instrumento com alta preciséo de
massa. Mas com a fungéo de andlise estrutural “Assign”, combinada com a funcéo de busca na biblioteca, torna-se possivel identificar esses

compostos com grande precisdo. Abaixo, segue um exemplo de anélise da benzoilecgonina e da norcocaina, dois compostos com a mesma férmula
molecular C16H19NO4 (m/z: 290,1387).

Cromatograma de MS (m/z: 290,1387) Resultados da pesquisa na biblioteca
Q 290,1387 +/ 5,0 ppm (+) RT = 4,669 4,95e5 - : J
10000 ® —— Behzoilecgonina LI

ey sy il B

RT =5,505 [ = i

=) 5 War ™

0,00 -
3738394041424344454647484,950515253545556 ot T i
RT (min) bt g

Resultados da analise estrutural da benzoilecgonina

o B
- !S ';: m/ z estimado do fragmento MS/MS
T MOL Fbe
r i e
[ T R ey P —" ©
itz chiso 1 T ' Soy
|7 —— . B
[Seame Rt
o
L
L:_ . ” & Estrutura identificada do fragmento MS/MS

10
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I Funcéo de busca composta: “Analisar”

Utilizando a funcé@o de busca de compostos “Analisar”, elucide a composicéo de compostos desconhecidos a partir de dados precisos de espectrometria de

massas e consulte suas férmulas moleculares e estruturais.

Busca por candidatos

H
s{riniaja

{aluiﬂiat

Processar os resultados da

pesquisa com a funcéo “Atribuir”

| Analise de ions multivalentes (deconvolugéo)

Reduza a lista de candidatos

Wimi | Mesponse]
v v v
| o | v
AU teeumnl |

T Gooup | P | Pregicted Formia
k2 [ v

=}
|8 [ewmon. |

€21 H2IN 07

=]
=
I
=]
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Pesquisar com

PubChem® /ChemSpider

MOL Search ®

O PubChem @ Chemspider
@ Formua: |C22H2AN2 O
Owmax 13622018

Nore:
Mox Results: (20
PubMed hed
[ Auto Assign

Order By:

Para a deconvolugao de multiplos envelopes de estado de carga produzidos por moléculas grandes, como proteinas e oligonucleotideos, o LabSolutions

Insight Explore CSD (opcional) inclui o0 ReSpect™. Este algoritmo de andlise de ions multivalentes da Positive Probability Ltd detecta picos multicarregados

relacionados e calcula a massa da espécie original. Uma excelente precisdo de massa foi obtida no exemplo abaixo.

Espectro MS
[My8H]8Y
[My7H]7y

[My6H]6Y

[My4H]4y

[My5H]5§

My3HIZy

Deconvolucéo

Espectro MS

Erro em massa:

]

Férmula do composto: C200H261N400138P19
Massa (valor real): 6020,97087

(mais abundante)
0,46 ppm

o

TEED I8 [ fED

Exemplo de deconvolucéo (Oligo dT20)

Espectros Observados

Oligo dT20
[My3H]3y

[T

i | |'l “.

i"” Espectros Teéricos

Comparacéo entre o observado e

Espectros Teéricos

LCMS-9030

Cromatagrafo liquido de tempo de voo quadrupolo e espectrometro de massa
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UF-Qarray, UF-Lens, UFsweeper, UFaccumulation, UFgrating, UF-FlightTube, iRefTOF, DUIS, UF-Link, Nexera Mikros, CTO-Mikros, LC-Mikros e LabSolutions Insight Explore s&o marcas registradas da Shimadzu Corporation.

PubChem é uma marca registrada da Biblioteca Nacional de Medicina.
ReSpect € uma marca registrada da Positive Probability Limited.

() SHIMADZU

Shimadzu Corporation

www.shimadzu.com/an/

Para uso exclusivo em pesquisa. N&o se destina a procedimentos de diagnéstico.
Esta publicac&o pode conter referéncias a produtos que n&o estéo disponiveis no seu pais. Por favor, entre em contato conosco para verificar a disponibilidade desses

produtos em seu pais.

Os nomes de empresas, nomes de produtos/servicos e logotipos usados nesta i s&@o marcas regi: e nomes da Co lion, suas
ou afiliadas, de serem usados com o simbolo de marca registrada “TM" ou “®".
Marcas registradas e nomes comerciais de terceiros podem ser usados nesta 40 para se referir as ou aos seus p i te de

serem usados com o simbolo de marca registrada “TM" ou “®".
A Shimadzu declara ndo possuir qualquer direito de propriedade sobre marcas registradas e nomes comerciais que no sejam de sua propria autoria

O contetido desta publicagao é fornecido "tal como esta", sem qualquer garantia, e esta sujeito a alteragdes sem aviso prévio. A Shimadzu ndo assume qualquer responsabilidade
por quaisquer danos, sejam diretos ou indiretos, relacionados com a utilizacéo desta publicago.

© Shimadzu Corporation, 2020
junho de 2018, impresso no Japéo 3655-05010-PDFNS
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