DM 12-Espectr dmetro Thihibrido L C M Sn de alta resolucion

DM12-Espectrémetro Thihibrido LC MSn de alta resolucion
Tipo de recurso
Unidad de espectrometria de masas

El equipo disponible en el CICT ubicado en la dependencia A2-116 es un espectrometro de masas (Mass
Soectrometer, M S, aladerecha de lafoto) Thermo modelo 1Q-X unido a un cromatografo de liquidos de
ultraalta presién (Ultra High Performance Liquid Chromatograph, UHPLC, alaizquierdade lafoto) de microy
nanoflujo de la misma marca, modelo Vanquish Neo.

El cromatografo Vanquish Neo dispone de automuestreador con capacidad para automatizar lainyeccion de
hasta 192 muestras, horno termostatizado de columnas, bomba binaria de alta presion y una celda UV-visible
parala deteccion on-line de compuestos con la posibilidad de registrar hasta 4 longitudes de onda
simultaneamente. Ademas, la configuracion de las valvulas del equipo permite lainstalacion de una precolumna
paralainyeccion indirecta de analitos, que puede funcionar tanto en flujo inverso (backward flush, los analitos
entran y salen por el mismo extremo de la precolumna) como en flujo directo (forward flush, los analitos entran
por un extremo de la precolumnay salen por € otro).

El espectrometro cuenta con una fuente deiones ESI y APCI para flujos analiticosy micro, y con unafuente
nano ES| paraflujos nano.

Dispone de un cuadrupolo previo (Quadrupole, Q, identificado como 1 en laimagen posterior) que gjerce
funciones de aislamiento de iones precursores, un multipolo enrutador de iones (lon Routing Multipole, IRM, 2)
capaz de actuar como celda de colision de alta energia (HCD) y dos analizadores, uno de alta resolucién tipo
Orbitrap (hasta 500.000, definido am/z 200, 3) y otro tipo trampaionicalineal (Linear lon Trap, LIT, 4).

DM12

Estos dos ultimos analizadores, Orbitrap y trampaionica, pueden trabajar por separado o0 en tandem. Si se usan
por separado, se puede escanear en alta resolucion con e Orbitrap y, simultdneamente, hacerse experimentos
MSn abgjaresolucién en latrampa lineal. También pueden hacerse trabgjar en tindem, de maneraque la
capacidad para hacer fragmentaciones sucesivas (M Sn) de latrampa, que es un espectrometro de baja resolucion,
se puede complementar con lainyeccién en e Orbitrap de los iones producto de dicha trampa, pudiéndose medir
la masa de estos iones con alta resolucion sea cual sea el valor de n. La capacidad de obtener espectros MSn con
la potencia de la ata resolucion de este recurso permite discernir entre especies quimicas muy similares
(isbmeros posicionales, por g emplo) que, en algunos casos, solo se pueden identificar gracias a patrones de
fragmentacion de iones producto de tercera o cuarta generacion (n?3), y, a poder disponer de las masas de esos
iones producto con alta resolucién se aumenta la certidumbre en la identificacién de dichos analitos. Este tipo de
experimentos solo es posible con este tipo de arquitectura de analizadores de masas 0 en |0s potentes ciclotrones
(FT-ICR). A laata precision en lamasa se le une la exactitud en la medida de |la masa que, gracias a un sistema
de calibracién interna automatico (EASY-IC, 5), puede estar por debajo de 1 ppm.

La capacidad de resolucion de los tltimos model os de analizadores tipo Orbitrap es del orden de los ciclotrones
(ICR), lo que permite afiadir unatercera dimension en la confirmacion de laidentidad de los analitos en estudio,
la estructuraisotépica fina, de manera que la contribucién de los diferentes isétopos naturales de los elementos
gue conforman una férmula molecular permite distinguir entre analitos isdbaros.
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Ademas, €l espectrometro dispone de un modulo de movilidad idnica diferencial, FAIMS Pro Duo. Este tipo de
interfaz se puede colocar opcionalmente entre lafuente y el espectrometro con laintencién cribar iones con
criterios estéricos y de carga, parafavorecer la entrada de ciertosionesy restringir €l paso de otros.

El recurso cuenta con el software “ Xcalibur” permite controlar todos |os instrumentos (espectrometro y
cromatografos) de manera simultanea, asi como el tratamiento posterior de los datos obtenidos. Ademas, dispone
del software AcquireX integrado en Xcalibur que es capaz de crear automaticamente listas de exclusion para
experimentos auto M Sn (Data Dependent Analysis, DDA) a partir de blancosy de la propia muestra, de forma
gue en inyecciones sucesiva de la misma se pueden obtener series de espectros M Sn no solo de las sustancias
mayoritarias en la muestra sino de los minoritarios presentes.

También se dispone del software Compound Discoverer, de aplicacion en metaboldmica, y de otro software
adicional como Mass Frontier para anotacion de fragmentaciones M Sn de mol écula pequefia.



