Priloha ¢. 1 ZD : Technicka specifikace

LC-MS/MS Q-TOF

Systém kapalinové chromatografie/hmotnostni spektrometrie (LC-MS/MS) s vysokym
rozliSenim Q-TOF (kvadrupdl (Q)- analyzator doby letu (TOF)).

Systém je uréen pro toxikologické a forenzni aplikace umoznujici rychlou detekci analytl na zakladé
UHPLC separace a méfeni hmotnostnich spekter MS a MS/MS s vysokou pfesnosti méfeni hmoty a
vyhodnoceni na zakladé databaze latek, ktera zahrnuje jejich sumarni vzorce, charakteristické
fragmentacni ionty a retencni ¢asy.

Technicka specifikace:

Systém musi byt univerzalni a byt také schopen generovat sumarni vzorce pro zcela neznamé
molekuly ve velkém rozsahu m/z a musi byt schopen takové analyty izolovat ve slozitych smésich a
musi umét na zakladé fragmentace konfirmovat navrzené sumarni &i strukturni vzorce.

1. UHPLC systém

Binarni gradientova pumpa

- Tlakovy rozsah: = 1300 Bar

- Michani mobilni faze: vysokltlaké

- Ventil pro vybér za 2 kanall pro kazdou pumpu, tj. 2 rizné mobilni faze pro kazdou pumpu
- Pratok mobilni faze min: 1 — 2000 pl/min s krokem 1 pl

- Pfesnost pratoku RSD < 0,075 % nebo SD 0.005 min.

- Pfesnost michani gradientu < 0,15% nebo 0.01 SD min.

- Objem mixéru: < 35l

- Rozsah pH: alespon 1,0 - 12,0

- Vakuovy degaser: Integrovany

- Kompresibilitni kompenzace: Kontinualni a pIné automaticka
- Samostatny oplach pistt

- Senzor uniku mobilni faze

Autosampler

- Rozsah nastfiku: min 1-1000 ul

- Minimalné 100 pozic pro 2 ml vialky

- Opakovatelnost objemu nastfiku < 0,5% RSD pro ¢aste€né naplnénou smycku, < 0,3% RSD pro
plnou smycku

- Pfenos vzorku: < 0,001%

- Termostatovani vzorkd: min 4-40°C

- Senzor Uniku mobilni faze

Termostat kolon

- Teplotni rozsah: min 5-90 °C

- Teplotni stabilita; < 0.1 °C

- Senzor Uniku mobilni faze

2. Hmotnostni spektrometr:
- Detektorovy systém: hybridni typ na principu Q-TOF (kvadrupdl s praletovym hmotnostnim
analyzatorem) pro pouZiti s elektrosprejem v konfiguraci analyticky kvadrupdl, kolizni cela pro kolizné
indukované disociace (CID) pro ziskani MS/MS fragment(, TOF detektor s jednou reflexi iontl v
reflektronu, stolni provedeni (bench top)
- lontovy zdroj: elektrosprej (ESI)
- lontova optika: technologie dudlni iontové nélevky
- Typ detekce: ADC (Analog to Digital) s 10 bitovou technologii detekce
- Pfevodnik (digitizer): rychlosti 5G sample/s a 50 GBit/s
- Pfesnost méfeni hmoty: - 1 ppm s interni kalibraci v MS
- 1 ppm s interni kalibraci v MS/MS



- Rozliseni v médu s maximalni citlivosti: > 30 000 FWHM pro hmoty 900 — 1300 m/z (pokud systém
umoznuje vice rezimu, musi byt hodnota dosazena v rezimu s nejvysSi citlivosti)
- Citlivost: 1 pg reserpinu v MS rezimu poskytuje S:N alespon 100:1, kde Sum je definovan RMS
(pokud systém umozriuje vice rezimu, musi byt hodnota dosazena v rezimu s nejvy$Sim rozliSenim)
- Maximalni rychlost skenu: = 50 spekter/s v MS a 50 spekter/s v MS/MS
- Rozsah méreni TOF: alespori 40 - 40 000 m/z
- Rozsah izolace kvadrupdélem: az do 3 000 m/z
- Moznost méfeni v pozitivnim i negativnim médu
- Dynamicky rozsah ve spektru: > 5 koncentracnich fadl bez nutnosti elektronického nastaveni
prevodniku nebo dynamického rozdélovani proudu iontd. Tato hodnota musi byt dosazena v rezimu
dosahujici maximalni citlivosti (pokud systém umozriuje vice rezim(i, musi byt hodnota dosazena v
rezimu s nejvyssi citlivosti)
- Stabilni méfeni pfesné hmoty pro praci s extrahovanymi chromatogramy o $ifi okna £1.5 mDa v obou
rezimech MS i MS/MS
- Moznost méfeni MS/MS i MS/MS/MS spekter pomoci nastaveni fragmentacni energie ve zdroiji (IS-
CID - kolizné indukovana fragmentace ve zdroji) a v kolizni cele (CID — kolizné indukovana
fragmentace)
- Rezimy méfeni: o Sken v rezimu MS
- Auto MS/MS - Méreni pfesné hmoty fragmenta (produktd) v rezimu MS/MS pfi automatickém
vybéru matefského iontu za pfeddefinovanych podminek vybéru (napf. intenzita signalu, doba
monitoringu signalu, pocet sledovanych iontd, m/z, pfeddefinovany list iontl atp.) v selekénim
kvadrupdlu a jeho fragmentaci v kolizni cele
- MRM - Méfeni pfesné hmoty fragmentl (produktd) v rezimu MS/MS pfi definovaném vybéru
matefského iontu nebo iontl v selekénim kvadrupélu a jeho fragmentaci v kolizni cele
- Méfeni pfesné hmoty fragmentl (produktd) v rezimu MS/MS bez selekce matefského iontu v
kvadrupolu (kvadrupdl je priichozi pro vSechny ionty) a naslednou fragmentaci vSech iontd v
kolizni cele (rezim Sirokopasmové fragmentace)
- 6-port ventil pro odklonéni mobilni faze pfed vstupem do hmotnostniho spektrometru

3. Vyhodnocovaci SW a aplikace
- Ridici jednotka v&etné software pro ovladani kompletniho systému kapalinového chromatografu a
hmotnostniho spektrometru z jednoho SW. Ridici jednotka bude konfigurovana tak, aby vyhovovala
pozadavkum datovému vykonu systému kapalinového chromatografu a hmotnostniho spektrometru s
dostate€nou rezervou ve vykonu (min. 256 MB SSD disk pro programy, 2TB disk pro data a 16 GB
RAM)
- 2 monitory alespon 24”
- Algoritmus pro generovani sumarniho vzorce neznamych latek na zdkladé kombinace méfeni pfesné
hmoty molekularniho iontu, pfesné hmoty a poméru iontd v izotopickém klastru a fragmentacnich iontd
- Algoritmus pro interpretaci MS a MS/MS spekter na zakladé strukturniho vzorce
- PFimy pfistup do internetovych databazi KEGG a Chemspider
- PFimy export MS a MS/MS dat do internetového softwarového nastroje MetFrag
- Moznost ukladani spekter do knihoven a nastroj pro jejich prohledavani
- Algoritmus pro dekonvoluci ziskanych spekter a uréeni naboje jednotlivych ionti ve spektru
- Software pro screening a kvantitativni analyzy dat:
- Klient/server usporadani
- Minimalné 3 uzZivatelské licence pro vyhodnocovani
- Automatické procesovani po zméreni vzorku v&etné kalibrace pfesné hmoty
- SW umozhujici eliminace faleSné pozitivnich analytd na zakladé pfesné hmoty, reten¢niho
¢asu, izotopického profilu molekularniho klastru a pfitomnosti charakteristickych a
fragmentacnich iontd
- Moznost nastaveni alespori 3 interval(l pro spravnost méfeni retencniho ¢asu, méreni presné
hmoty a shody izotopického klastru mezi analytem v databazi a identifikovanou latkou
- Moznost zobrazeni nejen vSech analytl nalezenych ve vzorku, ale i zobrazeni v§ech analyz,
ve kterych se vybrany analyt nachazi v ramci jedné sekvence méfeni, v€etné zobrazeni
nalezenych koncentraci, pokud probé&hla kvantifikace
- Automatické kvantitativni vyhodnocovani s vnitini i vnéjsi kalibraci

- Kompletni LC-MS metoda s dobou analyzy max 20 min v€etné stabilizace systému (tj. 3 nastfiky/1
hod), tj. v€etné& proplachu



- Databaze alespon 2500 toxikologicky vyznamnych latek, léCiv, drog a pesticidd, pro kazdy analyt
bude k dispozici retenéni ¢as, sumarni vzorec, molekularni iont a charakteristické a fragmentacéni ionty
v poctu 5 az 10, pokud je analyt poskytuje

- Pro kazdy analyt musi byt k dispozici minimalné 3 mandatorni ionty, jejichz pfitomnost konfirmuje
pfitomnost analytu

- Zavedena metodika pro pfipravu vzorku z krevniho séra a moci proteinovou precipitaci, extrakci
kapalina-kapalina i metodou SPE.

Souéasti dodavky musi byt:

- Generator dusiku umoznujici dodavku dusiku pro MS systém s vykonem alespori 20 L/min
- Zalozni zdroj o kapacité 3000 VA

- Stfikackova pumpa pro pfimou infuzi vzorku do iontového zdroje

- Tiskarna

- MS Office

- Kompletni dodavka na misto instalace

- Instalace vSech komponent a otestovani funkénosti a pfedvedeni technickych parametrtl systému
- Zakladni zaskoleni v dostate€ném rozsahu

- Pokrocilé aplikacni zaSkoleni v dostateCném rozsahu



