ESPECIFICACIONES TECNICAS PARA LA ADQUISICION DE UN ESPECTROMETRO DE ALTA
RESOLUCION Q-TOF CON FUENTES A PRESION ATMOSFERICA DE ELECTROSPRAY, APcl E
INTRODUCCION DIRECTA

A continuacién se describen las prestaciones indispensables que ha de cumplir el nuevo
espectrometro para dar respuesta a la actual demanda y a las nuevas dreas de desarrollo
del laboratorio de Espectrometria de Masas del Servicio Interdepartamental de

Investigacion
ESPECTROMETRO DE MASAS DE CONFIGURACION CUADRUPOLO-TIEMPO DE VUELO (QTOF)

e Analizador de masas de tipo Cuadrupolo Tiempo de Vuelo (Q-TOF) con maxima sensibilidad a la
vez que maxima resolucién a velocidades de UHPLC tanto en modo MS como en MS/MS.

e Amplio rango lineal (>105) tanto dentro de un mismo espectro como entre espectros de
distintos compuestos en un mismo analisis

e Seleccién automatica de iones precursores para analisis MS/MS.

e Rango de masas real: 20-40,000 m/z

e Resolucién de masas de 80000 (FSR) (“Full Sensitivity Resolution”) a maxima resolucién en el
entorno de 1000 m/z y la resolucién de masas debe ser estable a lo largo del rango de masas
del analizador

e Para trabajar sin pérdidas de sensibilidad, la resolucién se debe alcanzar mediante un solo paso
de iones a través del reflector

e Exactitud de masas ha de ser en el rango de las ppb RMS (con calibracidn interna), mejor de 2
ppm RMS (con calibracién externa) e independiente de la concentracién de la muestra

e Maxima estabilidad de masas exactas: se requiere una estabilidad de +/- 0,5 a 1,0 mDa para
obtener cromatogramas con iones extraidos con ese filtro de masa

e Calibracién Unica para trabajo tanto en MS como en MS/MS con posibilidad de elegir cualquier
patron de calibracidn por parte del usuario

o Sensibilidad MS Full Scan: que 1 pg. de Reserpina (i6n 609 m/z) proporcione una relacién S/N>
100:1 RMS a maxima resolucién del equipo y que 100 fg de Reserpina ofrezcan una S/N >100:1
RMS

e Sensibilidad MS/MS Full Scan: La sefial obtenida con la medida en el rango de los fmol de Glu-
Fibrinopeptido B, ha de ser mejor que 1000 cuentas en el ion mas intenso de la secuencia y’ del
espectro MS/MS del ion precursor de doble carga y con una S/N mejor de 50:1.

e Velocidad de adquisicidn: hasta 50 Hz (50 espectros/seg.) tanto en MS como en MS/MS.

e Digitalizador: 5GHz (sefial cada 0,5 ns) con tecnologia ADC a 50Gbit/seg

e Acelerador ortogonal para focalizacién y extraccién de iones con ultra-precision con repeticion
de pulsos de iones a 20 KHz

e Estabilidad de relacién isotépica en todo el rango que permita la identificacién de compuestos
en tres dimensiones con algoritmos que utilicen masa exacta, Perfil isotopico y fragmentacion
MS/MS.

e Determinacién inequivoca de la férmula molecular a niveles de confianza de sub-ppm.

e Analizador cuadrupolar previo, con Q1 hiperbdlico, celda de colisién hexapolar para
fragmentacién CID de precursores. Rango de masas hasta 40,000 m/z con aislamiento de iones
precursores hasta 3,000 m/z

e Debe incluir Bomba de jeringa para infusion de muestra

e Posibilidad de incorporar otras fuentes de ionizacién a presién atmosférica: APPI, nano-ESl...

e Posibilidad de conexion a RMN para sistema LC-QTOF-RMN



FUENTES DE IONIZACION:

Fuente de ionizacién Electrospray (ESI)

o Fuente de alta sensibilidad con focalizacién de iones para una alta eficacia

o Aguja de nebulizacién con potencial a tierra para una mejor introduccién de muestra y
seguridad de operacion, permitiendo el acoplamiento directo de UHPLC, HPLC'y
Electroforesis capilar (CE)
Rango de flujos: desde 1pL/min. hasta 1mL/min
Capilar de entrada de vidrio, de diametro ancho, especialmente inerte y con
recubrimiento de Ni de alta resistividad (1GQ) para aislamiento electrostatico

o Posibilidad de trabajar sin aplicar temperatura en la fuente para analisis de
compuestos térmicamente labiles

Fuente de ionizacién APcl (intercambiable)
o Superficie de la fuente recubierta
o Conmutacién sencilla entre ESI'y APCI sin ruptura de vacio
sonda directa de sélidos acoplable a la fuente APcl
o Introduccidn directa de sélidos o dispersiones mediante un capilar de vidrio

SISTEMA DE UHPLC DE GRADIENTES A ALTA PRESION

Sistema de gradientes binarios en alta presién de minimo volumen muerto

Rangos de flujo entre 0,01y 2 mL/min

Rango de presiones hasta 18,000 psi a 1mL/min

Mezcla a alta presion, de 50 uL

Inyector automatico de loop fijo, con modos de inyeccion loop parcial, loop completoy
sobrellenado de la aguja

Inyector automdtico compatible con viales y placas de hasta 384

Compartimento de muestras termostatizado de 4 a 409C

Horno de columnas

Control totalmente integrado en el control del espectrémetro Q-TOF

ESTACIONES DE CONTROL Y PROCESAMIENTO DE DATOS

Estacion de datos tipo HP 2400 o equivalente, para el control del Espectrometroy la
adquisicion de datos, con las siguientes caracteristicas:
o Intel Core 2 Duo 3,16 GHz, 12GB RAM, 2 TB HD, pantalla plana 24”, unidad DVD-ROM,
Windows 7/64 bits, conexién Ethernet para asistencia remota

Paquete completo de software con disefio modular para el control total del equipo,
procesamiento y exportacion de datos, compuesto por:

o Mddulo para el control total del sistema de UHPLC. Debe poder controlar los
principales HPLC del mercado e incluira el que controla el sistema presente

actualmente en el laboratorio (Agilent 1100)

o Mddulo de Control completo de todos los parametros de adquisicion del
espectrémetro de masas tanto a nivel de usuario basico como experto
Mddulo de procesamiento, revision, manipulacién y exportacion de datos

o Debe permitir la generacién de la estructura de la molécula a partir de la férmula

molecular
Deconvolucidn espectral para iones carga multiple
Busqueda automatica de espectros MS, MS/MS y MSn en bibliotecas de espectros, con
avanzados algoritmos de busqueda.
o Sistema de autodiagndstico y diagndstico remoto via Webex



e Segunda estacién de datos de tipo HP z400 o equivalente, para procesamiento de resultados,
con las siguientes caracteristicas:

o Intel Core 2 Duo 3,16 GHz, 12GB RAM, 2 TB HD, pantalla plana 24”, unidad DVD-ROM,
Windows 7/64 bits, conexidn Ethernet para asistencia remota
o Software de analisis estadistico de datos

FORMACION Y PUESTA EN MARCHA

El suministrador se debe comprometer a la puesta en marcha de los sistemas tras su instalacién, dicha
puesta en marcha debe incluir:

e  Garantia de dos afios para el suministro

e Instalacién y puesta a punto a ejecutar por personal técnico especializado de la compafiia
suministradora.

e Lainstalacién y formacién posterior debe realizarse en castellano

e Apoyo en los requisitos de instalacién necesarios para el funcionamiento del equipo

o  Cursos de formacidn sobre el sistema, software y mantenimiento preventivo a impartir a los
responsables de la técnica en el laboratorio. Estos cursos se desarrollaran “in situ” quedando
supeditada la duracién de los mismos a las necesidades del Laboratorio.

o Lapuesta en marcha deberd llevarse a cabo integramente por especialistas técnicos y del
laboratorio de aplicaciones de la empresa suministradora

e Se deberan especificar los compromisos en cuanto a mantenimiento posterior y soporte de
aplicaciones a lo largo de la vida del equipo
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