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Confirmacion de contaminantes en el agua utilizando el
sistema SCIEX Triple Quad™ 5500+ LC-MS/MS -
QTRAP® Ready y el software SCIEX OS-Q

Combinando la tltima plataforma QTRAP con software integrado parala confirmacion de ID de alta

confianza

KC Hyland
SCIEX, Redwood City, CA, USA

Qué: los laboratorios de pruebas se enfrentan con frecuencia a la
necesidad de mas informacién confirmatoria cuando se trata de la
identificaciéon de contaminantes en muestras ambientales. En matrices
complejas, las interferencias pueden complicar la interpretacion de los
datos, lo que da como resultado falsos positivos o niveles de residuos
informados que pueden cuestionarse. La combinacion de velocidad y
sensibilidad con la tecnologia QTRAP y el software SCIEX OS-Q
permite la recopilacion de espectros MS/MS de exploracién completa
para contaminantes antropogénicos especificos en muestras de agua.
Esos datos MS/MS se pueden buscar posteriormente en las
bibliotecas verificadas por SCIEX para obtener una confirmacion
cualitativa inequivoca de la deteccion e identificacion de pesticidas.

Como: El método de MS se configurd con una lista especifica de
PPCP y pesticidas que comprende mas de 200 transiciones MRM.
Los criterios IDA (Adquisicion dependiente de la informacion) se
definieron de manera que la adquisicion de lon de producto mejorado
(EPI) se activaria cuando una sefial MRM excediera un umbral de
2000 cps. Este tipo de adquisicion de datos da como resultado la
recopilacion de informacién espectral MS/MS ademas de la sefial
MRM (Figura 1).
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Figura 1. El sistema SCIEX Triple Quad 5500+ - QTRAP Ready para
MRM-MS/MS. El sistema SCIEX Triple Quad 5500+ - QTRAP Ready
para MRM-MS/MST La funcionalidad del sistema QTRAP se empled con
el tipo de escaneo EPI activado por la sefial de los pesticidas objetivo
monitoreados en modo MRM. El espectro MS/MS resultante se comparé
con los espectros de la biblioteca para su confirmacion.

Se recogieron muestras del agua superficial del ambiente y se
analizaron. Los datos se procesaron en el software SCIEX OS-Q
para cuantificacion por MRM e identificacién espectral por
coincidencia de biblioteca. La figura 2 muestra los espectros de
MS/MS que se utilizan para confirmar la identidad de acefato tanto
por MS/MS como por tiempo de retencion. Esta rigurosidad
adicional en la confirmacion de identidad podria ayudar a proteger
contra la notificacion de falsos positivos y proporcionar confianza
adicional y defendible en los resultados cualitativos y cuantitativos.
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Figura 2. Alta confianza en la deteccién positiva posible con MS/MS
y el software SCIEX OS-Q. La identificacion y cuantificacion de
contaminantes se puede lograr con alta confianza utilizando la trampa de
iones para recolectar espectros de MS/MS ademas de los picos de MRM.
El tiempo de retenciéon mas los espectros de MS/MS confirman que el
pico identificado es acefato. La tabla de resultados del software SCIEX
0S-Q utiliza caracteristicas visuales (marcas de verificacion verdes) en
las columnas de Confianza, donde los picos se han confirmado con una
puntuacién de ajuste de la biblioteca de> 80%. Las columnas de
Confianza se pueden filtrar y ordenar para encontrar coincidencias
positivas o potencialmente coincidencias rapidamente, lo que hace
posible la evaluacion rapida de grandes conjuntos de muestras, lo que en
Ultima instancia resulta en una mayor eficiencia del procesamiento de
datos y una mayor confianza cualitativa en las detecciones informadas
durante los informes de resultados de residuos en muestras de agua.
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