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LCMS Agilent: Okénko do historie

2006
6410A

2008
6460

2009
6430 iFunnel (Gen1)

2014
6495A

iFunnel (Gen2) 
Širší hmotnostní rozsah

2015
6470A

Odvozený z 6495

2017
Ultivo AJS

Zcela nový miniaturizovaný LC/TQ
& první inteligentní LC/MS

2018
Ultivo ESI

2019
6495C

VacShield a
iFunnel (Gen3)

Nová optika a 
vakuový systém.

První LC/TQ

2020
6470B

VacShield

2022
6475

Inteligentní LC/MS 

ASMS 2023
Nový 6495D

iFunnel (Gen4)
Intelligentní LC/MS

2010
6490



A co nového je v 6495D?

• Nový „ion injector“, vstupní kapilára.
• VacShield - vyjmutí kapiláry bez ztráty vakua.
• Nová konstrukce nálevek.
• Vyšší kapacita vakuového systému.

4. Generace iFunnel optiky



Vyšší citlivost…

≈ 3× vyšší plochy analytů Rychlejší cyklus
210 MRM, dwell 0,5 ms

Mexacarbate 3,4× Quinoclamin (4,1×): Z LOD na LOQ

6495C 
RSD [%] = 28

Nový 6495D 
RSD [%] = 12

Stejná nebo lepší opakovatelnost díky 
více iontů na detektoru.

- Nový 6495D LC/TQ
- 6495C



Vyšší citlivost…a zároveň robustnost

MRM chromatogramy analytů každých 500 nástřiků

RSD (%) plochy analytů
▼ Doplnění rozpouštědel v LC ▼Přerušení průtoku, výměna jehly.

2000+ nástřiků neředěného extraktu černého čaje za 16 dní

▼
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Post Run Checkout
Neg IDL = 0.42 fg CAP

Znečištěný 
sprayshield

Žádná kontaminace 
na konci kapiláry.

Kontrola po 2000 analýzách:

• Checktune

• IDL (Chloramfenikol)

• Kontrola optiky



Powerful Onboard 
Computing Platform

with MassHunter 12 

Co mají všechny Inteligentní LC/MS společné…

Aktivní monitoring
Early Maintenance Feedback hlásí závady, upozorňuje na 
pravidelné údržby systému.

Automatizace
Automatický Autotune/Checktune zajistí, že přístroj je vždy 
nakalibrovaný a v optimálním stavu. Automatické ladění MRM a 
optimalizace iontového zdroje urychlí vývoj metod a přidání 
nových analytů do stávajících, zajistí použití optimálních podmínek.

Inteligentní Reflex 
Intelligent Reflex na základě předchozího nástřiku systém upraví 
sekvenci podle daných příkazů (přenos vzorku, rychlý screening 
apod).

Ladění & kalibrace 
SWARM autotune používá techniku „Optimalizace hejnem částic“ 
(Particle Swarm Optimization) ke zjištění nejlepšího nastavení celé 
skupiny parametrů.



Co mají všechny Inteligentní LC/MS společné

Nastavení každého elementu 
ovlivní optimum ostatních!

Particle Swarm Optimization

Výhody SWARM Autotune:
• Nalezení optima celého systému.
• Malá variabilita mezi různými přístroji.
• Algoritmus zabrání „sklouznutí“ do lokálního optima.

SWARM Autotune 



Co mají všechny Inteligentní LC/MS společné
Aktivní monitoring

Výstražná upozornění: detekce 
nežádoucích událostí

Časovače: pomáhají předvídat 
úkony údržby 



Co mají všechny Inteligentní LC/MS společné
Automatizace

Fragile

Standard

• Parametry iFunnel jsou nově specifické pro 
jednotlivé analyty.

• Pro jednoduchost existují tři volby: Standard, 
Fragile a Large molecules

Nový algoritmus optimalizace 
MRM a iontového zdroje:

• Potřebujeme název, sumární 
vzorec, potenciální adukty.

• Lze pouze zkontrolovat a 
optimalizovat známé MRM, 
např z literatury, databáze 
apod.

• Odseparované isobarické 
analyty jsou laděny zvlášť.

• Optimalizace zdroje může být 
vážená přes všechny analyty v 
metodě.

• Výsledky lze kdykoli projít a 
zkontrolovat.



Co mají všechny Inteligentní LC/MS společné
Inteligentní Reflex 

Detekce přenosu vzorku 

Vloží další nástřik blanku

Vzorek nad kalibrací
Přidá analýzu s nižším objemem nástřiku

Rychlý screening
Potvrzení pozitivního nálezu
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Celé portfolio inteligentních LCMS Agilent

Ultivo LC/TQ
Rutinní analýza

Jednoduchý

Minimální 
prostorové 
nároky

Snadná údržba

Kompaktní, ale výkonný LCMS 
trojitý kvadrupól. Základní LCMS 
pro rutinní analýzy.

Výkon

6475 LC/TQ
Rutinní analýza & Výzkum

Robustní Univerzální

Robustní a spolehlivý LCMS 
systém s vestavěnou inteligencí.  
Jednoduchá údržba, čištění 
vstupu iontů bez zavzdušnění.

CompliantSmart

Nový 6495 LC/TQ
Náročné analýzy & Výzkum

Nejcitlivější trojitý kvadrupól. 
Vhodný pro nejnáročnější aplikace 
a cílenou kvantitativní analýzu ve 
výzkumu.

High-end 
Performance

Easy to Maintain

Made for 
Research

Production-Ready 
Robustness 

Zaměřeno na spolehlivost, robustnost a rutinní použití



Ještě není 
konec…



Revident
Revolutionize Your Identification
With Rock solid Evidence



Nový LC-QTOF Revident

VacShield
Umožňuje rychlé vyčištění vstupní 
kapiláry bez zavzdušnění, 
minimalizuje čas potřebný k údržbě.

14

Nový ADC detektor
Kompletně nový ADC detektor. 
Vyšší MS rozlišení pro nízké 
m/z, lepší lineární rozsah a 
přesné měření izotopové obálky.

Nové CDS (calibrant delivery system)
Nový systém založen na pístové 
pumpě. Stabilní a spolehlivý průtok 
kalibrantu.

Nová iontová optika
Prověřená iontová optika 
převzatá z trojitých 
kvadrupólů Agilent.

Teplotně stabilizovaná 
letová trubice
Teplotní čidla a ohřívače 
podél letové trubice zajišťují 
maximální stabilitu teploty 
a přesnost hmotnosti. 

• ≈ 2x vyšší citlivost ve srovnání s předchozím modelem.

• Poloviční velikost dat.

• Modulární koncept: snadnější přístup a servis, bez kabelů.

• TCD (Tune, Calibration, Diagnostics): Jednotlivé moduly 
poskytují readback o svém stavu, FW, datu výroby, historii atd.



Iontová optika: Inspirace v LC/TQ a 

Kvadrupólový 
prefiltr z 6495C

Kolizní cela
Z Ultivo LC/TQ

Žádné IBC
(Ion Beam 

Compression)

Nový
Detektor



CDS: Calibrant Delivery System

Vestavěná pístová pumpa (dříve 
využití tlaku dusíku)

• Stabilní průtok reference.

• Rychlost průtoku reference lze 
ovládat z metody.

• Konstantní průtok ladící směsi 
(TuneMix) pro lepší 
reprodukovatelnost ladění.

• TuneMix slouží i pro kontrolu 
odezev, stavu spreje, vstupní 
kapiláry (EMF) a pro monitoring 
stavu celého systému.



Stabilita odezev 
750 nástřiků extraktu brokolice během 14 dnů, cca 230 pesticidů

Zobrazen pouze každý desátý nástřik



Zobrazen pouze každý desátý nástřik

Stabilita přesné hmoty
750 nástřiků extraktu brokolice během 14 dnů, cca 230 pesticidů



Přesná hmota na všech koncentracích
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Přesnost hmoty vs výška píku – všechny analyty

Konc.: 0.1 ppb
Mass err: -0.4 
ppm

Konc: 1 ppb
Mass err: -1.0 
ppm

Konc: 10 ppb
Mass err: -0.2 
ppm

Konc: 100 ppb
Mass err: -0.0 
ppm

Konc: 1000 ppb
Mass err: -0.4 
ppm

Přesnost hmoty vs velikost píku
Dimethomorph

750 nástřiků extraktu brokolice během 14 dnů, cca 230 pesticidů



Revident: První inteligentní LC-QTOF

Aktivní monitoring
Early Maintenance Feedback hlásí závady, upozorňuje na 
pravidelné údržby systému.

Automatizace
Automatické ladění/kalibrace m/z zajistí, že přístroj je vždy 
nakalibrovaný a v optimálním stavu. Kalibraci hmot i ladění lze 
plánovat.

Inteligentní Reflex 
Intelligent Reflex na základě předchozího nástřiku systém upraví 
sekvenci podle daných příkazů (carryover, rychlý screening apod).

Ladění & kalibrace 
SWARM autotune používá techniku „Optimalizace hejnem částic“ 
(Particle Swarm Optimization) ke zjištění nejlepšího nastavení celé 
skupiny parametrů.

Powerful Onboard 
Computing Platform

with MassHunter 12 



Inteligentní Reflex 

Přenos vzorku
Vzorek nad 

kalibrací
Rychlý screening

Screening a 

konfirmace
Iterativní MS/MS

Známé analyty, 

velké odezvy

Cílená analýza, 

kvantifikace

Rychlé analýzy, 

málo pozitivních 

vzorků

Potraviny

Životní prostředí 

Toxikologie

Maximální 

charakterizace 

vzorku



Inteligentní Reflex: Screening a konfirmace

MH QuantMH Acquisition

MH Acq: 1. LC/MS DIA metoda
 2. Quant screeningová metoda
 3. Pravidla re-analýzy/konfirmace

Kombinovaný report z 
obou analýz

1. Re-analýza vzorku Targeted MS/MS 
2. Z MH Quant se získá m/z a RT

2.

1.

MH Acq: 1. LC/MS targeted MS/MS metoda
2. Quant procesovací metoda

3.



ChemVista: nový manažer spektrálních knihoven

• Přístup na některé veřejné databáze 
(export/import, import bez duplikátů)

• Chemoinformatická data (InCHi, SMILES, CAS)  
strukturní vzorce, názvy, synonyma.

• Struktura databáze dovoluje uchovat pro jeden 
analyt řadu RT (podle akviziční metody) i více 
spekter (EI, ESI, adukty).

• Organizace, management a editace spekter.

• Velká knihovna a seznamy analytů vybrané pro 
jednotlivé projekty, metody apod.

ChemVista 

SW

Seznam analytů
MassHunter

• Qual

• Quant

• Acquisition 

(MH12)

Všechna data



Toxikologie
LC/Q-TOF Forensic Toxicology PCDL

Designer drugs (+473 analytů)

Životní prostředí

LC/Q-TOF Water Screening PCDL

EPA ToxCast Screening Library, (+804 analytů)
PFAS PCDL

Bezpečost 
potravin

LC/Q-TOF Mycotoxins PCDL 

LC/Q-TOF Pesticide PCDL (+243 analytů)

LC/Q-TOF Veterinary Drugs PCDL 

LC/Q-TOF Extractables and Leachables PCDL 

Life Sciences LC/Q-TOF METLIN PCDL

GC/Q-TOF Pesticidy, Metabolity, Terpeny PCDLs (+1250 analytů)

LC/Q-TOF 
Applied Market PCDL

Nové analyty:
≈1500 analytů, 
≈ 5500 spekter

GC/Q-TOF
≈ 900 metabolitů,
≈ 340 terpenů

METLIN PCDL

ChemVista: Nové knihovny MS spekter



Přehledné výsledky z komplexních vzorků.

Snadná revize chromatografie, 
MS spekter a statistických 

výsledků.

MH Explorer: Necílená analýza pro všechny



MH Explorer: Extrakce a „alignment“ dat

Extrakce analytů z každého 
vzorku novým necíleným 
algoritmem MFE (molecular 
feature extraction).

Zarovnání píků podle m/z a RT. 

Rychlá vizuální kontrola 
výsledků extrakce a integrace 
píků.

Revize extrahovaných 
chromatogramů a 

spekter

Nastavení podmínek 
extrakce (adukty, 

neutrální ztráty apod.)



MH Explorer: Normalizace a náhled na data

Systematické chyby nebo  
variabilita mezi sekvencemi 
může být vyřešena LOESS 
normalizací (locally estimated 
scatterplot smoothing).

PCA poskytuje náhled na 
strukturu dat.

Filtrování dat podle
• Odezva 
• Reprodukovatelnost

Výběr a nastavení 
normalizace

Přehled seskupování vzorků 
pomocí PCA



MH Explorer: Statistická analýza

Venn Diagram

Statistické nástroje nástroj běžně používané pro necílenou analýzu:



MH Explorer: Rychlejší procesování dat

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18

MH Explorer with pre-
processed data

MH Explorer

MH Profinder 10.2

Total Processing Time (Hours)

MFE Alignment Gap Filling Save Plots

~ 4 × rychlejší

~ 8 × rychlejší



Nový Revident LC/QTOF

• Nový detektor, iontová optika a teplotně stabilizovaná TOF 
trubice:

• Lineární rozsah 4,5 řádu (dříve cca 3,5 řádu).

• Stabilní měření přesné hmoty přes široký rozsah odezev.

• Přesné měření izotopové obálky.

• „Smart“ funkce:

• Sledování stavu systému, upozornění na údržbu.

• Plánovaní kalibrace/ladění.

• Inteligentní Reflex nástřiky.

• ChemVista: Nový manažer MS knihoven + knihovny.

• MH Explorer: Nový software pro necílenou analýzu.



Děkuji za 
pozornost…



Přednáška Radka Jaroše:
Moje cesta za Korunou Himaláje

KDE: TADY! (OREA Resort Devět Skal)

KDY: DNES! (od cca 20:30)
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