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micrOTOF-QII 
• Качество и надежность результатов 

think forward ESI-Qq-TOF 



Преимущество: 
максимальная 
достоверность результате! 

Вам необходима максимальная надежность 
Ваших результатов? 
Новый ESS-Qq-TOF масс-спектрометр компании 
Bruker Daltonics micrOTOF-Q II™ создан 
на основе последних технологических 
достижений, которые обеспечивают 
максимальную достоверность Ваших данных 
в области метаболомики или протеомики, 
а также для идентификации малых молекул. 

число возможных формул 

numerous 

точность определения масс 
точность на уровне нескольких ррт 

химические знания 
повышение достоверности 

SmartFormula (точность + TIP) 
надежность на уровне sub-ppm 

SmartFormula3D (фрагментарный TIP) 
точная идентификация формул 

Используемые одновременно, 
три информационных измерения 
обеспечивают максимальную надежность 
Ваших аналитических решений: 

• измеряйте точные массы. 
• идентифицируйте с помощью точных 

изотопных распределений (TIP). 
• выигрывайте от сочетания возможности 

определения точных масс и TIP также при 
анализе фрагментов в режиме MS/MS. 

Высокая точность определения масс, 
химические знания и алгоритм Smart-
Formula3D™ значительно сокращают 
число возможных молекулярных формул 
при генерировании списка кандидатов, 
что позволяет существенно повысить 
достоверность определения элементного 
состава данного хроматографического пика. 

Уникальная надежность результатов на 
уровне точности sub-ppm доступна при 
определении формул в фармацевтическом 
анализе примесей, скрининге пестицидов, а 
также токсикологическом и допинг-анализе. 



• Уникальность3 -
узнайте больше, теперь это возможно! 

Еще никогда это не было так просто: 
уникальные возможности теперь 
реализованы в современном настольном 
приборе. 

чувствительность 
Получите максимальную возможную 
чувствительность при использовании 
ионного источника нового поколения 
Apollo II"" с «ионной воронкой», значительно 
повышающей эффективность трансмиссии 
ионов. 

ТОЧНОСТЬ 

С прибором micrOTOF-Q II Вы получите 
точность 1-2 р р т во всем чрезвычайно 
широком динамическом диапазоне 
(5 порядков). 

разрешение 
Превосходная разрешающая способность: 
разрешение выше 17,500 - 20,000 (FWHM)! 

анализ фрагментов 
Используя уникальный квадрупольный 
фильтр масс и квадрупольную ячейку 
соударений для накопления родительских 
и фрагментных ионов, масс-спектрометр 
micrOTOF-Q II существенно расширяет 
аналитические возможности прибора 
micrOTOF, за счет анализа фрагментов 
молекул. Это добавляет третий уровень 
достоверности к предыдущим двум -
определению точной массы и анализу 
точных изотопных распределений с 
алгоритмом SmartFormula3D™. 

Удобная, высокостабильная, одноэтапная 
калибровка для автоматического 
вывода данных обеспечивает простоту 
использования прибора и его 
преимущество перед всеми другими 
ESI-Qq-TOF приборами. 

Получите гарантированно высокую 
точность одновременно в MS и MS/MS 
режимах, независимо от того, в каком 
режиме - MS или MS/MS - Вы проводили 
калибровку. 

Таким образом, от надежного определения 
химической формулы Вы находитесь на 
расстоянии трех щелчков мышью. 

Получите новые возможности при 
одновременном использовании всех 
достоинств нашего прибора! 



Беспрецедентная надежность 
Анализ изотопных распределений 
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Точность в органической химии 
Регистрация точных масс и запатентован
ный алгоритм сравнения точных изотопных 
распределений SmartFormula3D™ от Bruker 
Daltonics обеспечивают беспрецедентную 
надежность результатов при идентифика
ции неизвестных соединений. 

Благодаря чрезвычайно широкому дина
мическому диапазону, по всей шкале масс 
достигается высокая точность измерения -
что приводит к однозначному определению 
молекулярных формул. 

MS анализ комплекса палладия с C 6iH 6 5N 40 ] 5Pd2 
в синтетической химии. Изотопные распределения 
экспериментального и расчетного спектра (Smart-
Formula) практически совпадают, что приводит 
к повышению достоверности результатов 
структурного анализа. 

ISCID-MS/MS анализ комплекса палладия в синтетической химии. 
Фрагмент с m/z 157.0758 определен с ошибкой < 5 ррт, и сгенерирована 
формула при помощи SmartFormula3D, 
Родительский ион обладал m/z 1307, см. выше. 
При использовании прибора micrOTOF-Q II массы во всем динамическом 
диапазоне могут быть зарегистрированы с высокой точностью. 

Одной точности определения масс не 
достаточно: используйте изотопные 
распределения для более надежной 
идентификации 
После генерирования списка возможных 
формул, экспериментальное изотопное рас
пределение сравнивается с теоретическим -
и определяется статистический фактор совпа
дения — SmartFormula™ 

Способность micrOTOF-Q II регистрировать 
точные изотопные распределения приво
дит к сокращению списка из 50 возможных 
формул в пределах окна 2-5 р р т до одной 
единственной верной формулы при помощи 
SmartFormula3D™. 

SmartFormula3D™: сочетание точной массы и точного изотопного распределени: 
(TIP) при использовании прибора micrOTOF-Q II. Только единственная верная из 
15 возможных формул выбрана при помощи SmartFormula3D. 

Генерирование формул для MS/MS фрагментов 
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SmartFormula3D приводит к определению корректной формулы 

• I Mol. Formula 1 m/Z| |err| [ppm] | Sigma Rank [ 
1 C23H28N307 458.1922 1.2 1 
2 С 20 Н 20 N 13 О 458.1908 1.8 2 
3 С 24 Н 24 N 7 О 3 458.1935 4.1 
4 С 21 H 3 3 N 0 8 P 458,1938 4.8 
5 С 19 Н 24 N 9 О 5 458.1895 4.7 linrfflMrlllllllfflH 
6 С 1 9 H 3 4 N 5 0 2 P 2 S 458,1903 2.9 6 
7 С 27 Н 30 N 3 Р 2 458.1909 1.5 7 
8 C18H25N1102P 458.1925 1.8 8 
9 C 2 5 H 3 3 N 0 3 P S 458.1913 0.7 9 
10 С 27 Н 28 N 3 0 2 5 458.1897 4.3 10 
11 C 1 8 H 3 3 N 7 0 P S 2 458,1920 0.8 11 
12 С 20 Н 28 N952 458,1904 2.8 12 
13 С 24 Н 32 N 3 0 2 ^ 458,1930 3.1 13 
14 
15 

С 32 Н 28 N 5 Л 
С 35 Н 24 N 

эшпРогпЫа rn/z cajcj errfppmj ] mSig 14 
15 

С 32 Н 28 N 5 Л 
С 35 Н 24 N В С 23 Н 28 N307 4S8.19ZZ 1.2 

http://iJ.ji.LiHi


Точная масса, SmartFormula и MS/MS 

Повышение эффективности 
исследований в метаболомике 
Одной из задач метаболомики является 
получение профилей метаболитов и поиск 
биомаркеров. При этом необходимо оце
нить, насколько профиль отражает ситуа
цию с физиологической точки зрения. 

Определяйте биомаркеры с использова
нием точных масс, TIP и анализа фрагментов 
для оценки состояния больного организма, 
эффективности воздействия лекарств или 
для мониторинга токсического отклика. 

Специальные средства для распознавания 
профиля и идентификации метаболитов 
в режиме MS и MS/MS дополняют пакет 
решений для исследований в области 
метаболомики. 

Идентификация фрагментов метаболитов и статистический анализ 
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Автоматизированные эксперименты по М52-фрагментации метаболита с m/z 317 
и установление факта отщепления метильной группы от молекулы повышают 
достоверность идентификации с помощью анализа фрагментов. 
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Четкое разделение групп в анализе РСА: график, полученный для образцов 
мочи крыс, получавших различную пищу (с любезного разрешения Organon). 

Сверхчувствительный источник с ионной 
«воронкой» 
Новый современный ESI ионный 
источник типа «воронка» Apollo II™ 
обеспечивает поступление в анализатор 
в 10 раз большего числа ионов - повышая 
чувствительность на порядок. Это 
приводит к еще большей эффективности 
анализа в таких областях применений, 
как детальные исследования структуры 

малораспространенных модификаций 
белков, посттрансляционных модификаций 
или натуральных продуктов! Все ионы 
собираются радиальным радиочастотным 
полем я-направляются в выход из первой 
«воронки». Для второй «воронки» можно 
выбрать энергию СЮ для оптимальной 
постановки эксперимента. 



Детальный анализ 
Секвенировение De novo 

Mass Distance 
RMS error: 0.97 mDa 

G - 0 .0001 

F - 0.0012 

E - 0 .0003 N 0 . 0 0 1 2 
E- 0.0007 D + 0 . 0 0 1 7 

j L 

N + 0.0006 

V + 0.0014 

Машина для de novo 
севенирования 
Масс-спектрометр micrOTOF-Q II является 
идеальным прибором, обеспечивающим 
выдающуюся точность даже при низких 
массах, что важно для успешного de novo 
секвенирования белков. 

MS/MS спектр GluFib m/z = 785.8. 
Исключительная точность приводит 
к превосходным результатам de novo 
секвенирования. 

очность определения масс 

Matched peptides shown in Bold Red 

1 MKWVTFI5LL 
51 FSQYLQQCPF 

101 VASLRETYGD 
131 KADEKRTWGFT. 
201 LLPKIETMRE 
2S1 FVEVTRT.VTD 
301 CCDKPLLERS 
351 GSFLYEYSRR 
401 KHLVDEPQNL 
451 RSLGKVGTRC 
501 TESLVNRRPC 
551 ALVELLEHKP 
601 5TQTALA 

LLFSSAYSRG 
DEHVKLVNEL 
MADCCEKQEP 
YLYEIARRHP 
KVLASSARQR 
LTRVHKECCH 
НС IAEVERTJ A 
HPEYAVSVLL 
IRQNCDQFEK 
CTRTESERMP 
FSALTPDETY 
KATEEQLKTV 

VFRRDTHKSE 
TEFAKTCVAD 
ERNECFLSH3C 
YFYAPELLYY 
LRCASIQRTG 
GDLLECADDR 
IPENLPPLTA 
RLAKEYEATL 
LGEYGFQHAL 
CTEDYLSLIL 
VPKAFDEKLF 
MENFVAFVDK 

IAHRFKDLGE 
ESHAGCER5L 
DDSPDLPKLK 
ANRYNGVFQE 
ERALKAWSVA 
ADLAKYICDH 
DFAEDKDVCK 
EECCAKDDl 
IVRYTRRV 
NRLCVLHE 3 
TFHADICT " 
CCAADDKE F 

EHFEGLVLIA 
HTLFGDELCK 
PDPHTLCDEF 
CCQAEDKGAC 
RLSQKFPKAE 
QDTISSRXKE 
NYQEAKDAFL 

Идентификация в широком 
динамическом диапазоне 
Высокая точность определения масс 
доступна как для пептидов, |Т] 
так и для фрагментов,[2] 
что приводит к высочайшей надежности 
данных, получаемых при проведении 
исследований в области протеомики. 

ш 

I » 

50 фмоль БСА на колонке 
Waters UPLC™ были 
проанализированы 
с погрешностью 2 ррт (1). 
Даже фрагменты можно 
надежно определять (2) 
с погрешностью 3 ррт 
(20 фмоль БСА) 
с использованием одной 
внешней калибровки. 



• Применения в протеомике 

Измерение точных масс для изучения посттрансляционных модификаций 

DY(SO,H)MGWMDF-NH 2 
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Сульфатация? Фосфорилирование? 
Установите разницу! 
Ключом к лучшему пониманию протеома 
является знание о посттрансляционных 
модификациях. На масс-спектрометре 
micrOTOF-Q II возможны детальные 
исследования структуры молекулы — 
даже при минимальных различиях масс. 

Узнайте о возможности проводить 
количественный анализ 
Технология введения меток стабильных 
изотопов iTRAQ™ и недавно разработанная 
технология ICPL™ позволяют быстро, легко 
и удобно проводить количественные 

исследования в протеомике. Благодаря 
дизайну ESI источника типа «воронка» 
достигается превосходная чувствительность, 
в сочетании с высочайшей достоверностью 
Ваших данных благодаря определению 
точных изотопных распределений (TIP™). 

Высокие чувствительность, точность 
и разрешение во всем диапазоне масс — 
это ключевые особенности, которые вносит 
данный прибор вместе с ProteinScape 2 
в интегрированное решение для 
количественных измерений от Bruker 
Daltonics. Это решение — WARP-LC, система, 
обеспечивающая автоматизацию от 
хроматографии до количественного анализа. 

Различение сульфатации 
и фосфорилирования при 
использовании возможности 
измерения точных масс масс-
спектрометром micrOTOF-Q II. 

Количественные измерения без использования меток с ProteomeQuant" 
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С программным решением ProteomeQuant™ 
для количественного изучения белков без 
использования меток дифференциальный 
протеомный анализ соответствующих 
биомаркеров становится легко выполнимым 



Чувствительность, 
динамический диапазон и разрешение 

MS/MS идентификация 100 амоль БСА 

«10* MS, EIC of expeclsd р о 

1500 

1000 

500 

+MS2(740.77), 53 2-53 3min #3862-#3865 

813.51 "117.60 

. Анализ 100 амоль гидролизата БСА на колонке. БСА точно идентифицирован 
по пятипептидам. Слева представлены хромагограммы по выделенным ионам 
для идентифицированных пептидов. 

Чувствительность 
Высочайшая чувствительность 
продемонстрирована на примере 
анализа 100 амоль гидролизата БСА. Даже 
для такого малого количества образца 
возможна достоверная идентификация 
пептидов. 

Динамический диапазон 
Динамический диапазон более 
5 порядков — превосходная стабильность 
масс без утомительных перекалибровок 
является ключевым параметром, 
обеспечивающим успешность скрининга 
и МС-анализов, а также возможность 
одновременного детектирования 
высоко- и низкоинтенсивных сигналов 
соединений. 

Разрешение 
И малые молекулы, и цельные белки 
можно определять с превосходным 
разрешением. Изотопное разрешение 
достигается даже для спектров 
многозарядных ионов после их 
деконволюции. Экспериментальный масс-
спектр совпадает с теоретическим. 

Различение изобарных дипептидов. 
С Д Д О , (AD) MW =205.0819 
C BH ] 7N 20 4 (SV) MW = 205.1183 различие в MW = 0.0364 Да. 
Для разделения дипептидов при m/z 200 достигается разрешение 
> 10,000. 

Динамический диапазон более 5 порядков 

200 300 400 500 600 700 800 m/z 

Экспериментально измеренный динамический диапазон порядка 
демонстрирует исключительные возможности micrOTOF-Q II. 

Рибонуклеаза В. Спектр цельного белка, полученный на micrOTOF-
Различие экспериментальной и расчетной массы составляет лишь 
1.3 ррт. Достигается разрешение 20,000 при измерении ширины 
пика на его полувысоте. 

Разрешение для изобарных пептидов 

Д т = 36.3 mDa 
R > 10.000 @ m/z:200 

Разрешение для цельных белко 

- | о. measured spectrum, Д т =1.3 ррт 
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• Превосходное качество фрагментных спектров 

Анализ фрагментов 

I S C I D 
Q-разделение 

Анализ фрагментов 
Прибор micrOTOF-Q II обеспечивает 
исключительную точность в режиме MS/MS 
для идентификации метаболитов и белков. 

Дополнительные возможности 
фрагментации появляются в режиме 
ISCID (In-Source CD) - использующем 
фрагментацию ионов перед 
квадруполем. После изоляции в 
аналитическом квадруполе, фрагменты 
ионов, образовавшиеся в результате 
ISCID-диссоциации, можно далее 
фрагментировать в ячейке столкновений 
(CID). 

Опционально: ISCID + MS/MS 
Стандартно: MS/MS 

Sprayer D r y Q a s 

j L Heater Dual Ion Funnel Hexapole 

r ... . Orthogonal 
Cell ° " Accelerator S e c t o r 

MS 3 с прибором micrOTOF-Q I 

397.211 

365.187 

227.119 
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Резерпин: In-Source CID, выделение ионов ISCID и фрагментация: MS3. 



Высококачественные решения 
с использованием программных средств 

Скрининг заданных соединений 

Скрининг большого числа заданных пестицидов: хроматограммы 
по заданной массе для определяемых соединений в пределах окна 
масс ± 0.002 Да. 

-Ш f ' 
ж 

Надежный количественный и 
качественный многоцелевой скрининг 
- в криминалистике, допинг-контроле и 
анализе отходов 
Приложение TargetAnalysis™ позволяет 
проводить многоцелевой скрининг в 
сложных матрицах, обеспечивая высокую 
специфичность и улучшенные возможности 
определения молекулярных формул с 
помощью SmartFormula3D™. 

Проводите скрининг сотен соединений 
Теперь возможно проводить скрининг сотен 
соединений из LC/ESI-TOF анализа одного 
образца и поиск по большим библиотекам 
соединений при надежности результатов 
и воспроизводимости, недостижимых при 
использовании любой другой системы. 
Сберегается значительное время при 
выполнении таких многоцелевых анализов, 
как поиск лекарств и их метаболитов в моче, 
анализ безопасности пищевых продуктов, 
криминалистическое или экологическое 
тестирование. 

Создавайте собственные библиотеки 
Пользователи могут создавать свои 
собственные, зависимые от конкретных 
применений, библиотеки масс-спектров. 
Применение уникальной технологии hrEIC 
(high resolution Extracted Ion Chromatogram), 
построение хроматограмм по заданной массе 
с точностью до +/- 0.002 Да, существенно 
уменьшает влияние химического шума и 
значительно повышает специфичность. 

Идентификация неизвестных 
соединений 
Теперь возможно проведение 
ретроспективного in sitico скрининга новых 
и неожиданных соединений, поскольку, в 
отличие от MRM методов с использованием 
тройных квадруполей, при анализе на 
micrOTOF-Q II в полученных файлах 
данных сохраняется информация обо всех 
компонентах пробы. 

Сочетайте многоцелевой скрининг 
с идентификацией неизвестных соединений: 
• уменьшайте эффект химического шума 
• повышайте специфичность 
• проводите скрининг большого числа соединений 

(до нескольких сотен) 
• архивируйте всю информацию об образце 
• идентифицируйте неизвестные соединения 

с помощью MS/MS 



Дополнительные 
возможности 

Пользовательский интерфейс Metabolite ID 

Генерирование химических формул 
Compass OpenAccess™ обеспечивает 
широкому кругу пользователей доступ 
к автоматизированной LC/MS системе 
для определения химических формул, 
подтверждения молекулярных формул и 
общих LC/MS измерений. 

Эта специализированная программа 
поддерживает различные возможности 
LC/MS, в том числе для химиков 
с различным уровнем опыта и 
квалификации в инструментальном 
анализе. 

Metabolic Profiler™ 
Это приложение создано для того, 
чтобы Вы могли анализировать профили 
метаболитов, которые отражают изменения 
физиологического состояния организма. 
Программу можно использовать в 
фармацевтических и клинических 
исследованиях, а также в исследованиях 
продуктов питания. 

Идентификация метаболитов 
Предсказание и детектирование 
метаболитов и малых молекул 
осуществляется с помощью Metabolite-
Tools™, позволяя проводить детальную 
оценку образцов на основании 
использования сложного алгоритма 
детектирования eXpose™ и возможности 
определения точных масс на micrOTOF-Q II. 
Программа MetaboliteTools предсказывает 
возможные метаболиты лекарства заданной 
структуры и извлекает необходимую 
информацию о существующих метаболитах 
из данных LC-MS. 

Скрининг в протеомике и глубокий 
анализ 
Извлеките максимум информации 
из полученных масс-спектров. 
ProteinScape с WARP-LC™ и BioTools™ 
являются уникальными программами 
для масс-спектрометрического 
анализа протеома и отдельных белков. 
Средства визуализации для контроля 
анализа, такие, как LC-SurveyViewer 
или диаграммы для количественных 
измерений, сопровождаются средствами 
идентификации белков, средствами 
поддержки de novo секвенирования 
и поиска посттрансляционных 
модификаций. Программное решение 
ProteomeQuant™ для количественного 
изучения белков без использования меток, 
позволяет проводить дифференциальный 
протеомный анализ соответствующих. 

Унифицированное программное 
окружение 
Унифицированная для всех наших 
приборов программная среда Compass™ 
объединяет управление прибором, сбор 
данных, обработку и интерпретацию — 
ускоряя Ваши исследования и повышая их 
продуктивность. 
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Соответствие нормативам 
Compass Security Pack™ обеспечивает 
все необходимые функции для работы в 
соответствии с постановлениями FDA и EU 
(21CFR часть 11/Аппех 11): 

• электронные подписи 
• журнал событий 
• управление пользователями 
• история результатов 
• защита системы во время остановок. 



Технические характеристики 
Выдающееся качество 
Улучшенная технология micrOTOF-Q II 
• Лучшее в мире сочетание точности, разрешения и чувствительности - вне всяких 

компромиссов 
• SmartFormula3D™, уникальное сочетание точных масс и точных изотопных распреде

лений (TIP™) 
• Широкий динамический диапазон для регистрации сверхстабильных точных масс 
• Высококачественная Q-часть 
• Основание 640 х 949 х 1320 мм, вес 160 кг 

Опции источника 
• Электроспрейный ионный источник Apollo II типа «воронка» 
• APCI - источник химической ионизации при атмосферном давлении 
• ESI/APCI - многофункциональный источник 
• APPI - источник'фотоионизации при атмосферном давлении 
• Источник Online / Offline NanoElectrospray 
• Сочетание СЕ/MS с заземленной ESI иглой 

Аналитические характеристики 
• Диапазон масс 20 - 40,000 m/z 
• Точность в режимах MS и MS/MS 1-2 р р т при внутренней калибровке, 

5 р р т при внешней калибровке 
- Разрешение в режимах MS и MS/MS 17,500 (FWHM), 20,000 на ВЭЖХ-скоростях 
• Система температурной компенсации 
• Скорость регистрации (частота дискретизации 2ГГц) 20 Гц 

(при записи на диск хроматограмм и спектров) 

Программный комплект Compass 

Интегрированный контроль LC-MS/MS экспериментов и обработка данных 
• Модуль генерирования формул с использованием алгоритма SmartFormula 
• Программы BioTools™ / RapiDeNovo™ для интерпретации данных о белках 
• MetaboliteTools™ для идентификации метаболитов 
• База данных ProteinScape™ для управления проектами в протеомике 
• TargetAnalysis™ для многоцелевого скрининга 
• Compass OpenAccess™ для генерирования химических формул из данных LC/MS 

micrOTOF-Q II входит в системные решения Bruker Daltonics: 
• Metabolic Profiler™: идеальное средство для метаболических исследований 
• PROTEINEER™: комплект для протеомики на основе 2D гелей и MS/MS 
• ProteomeQuant™: комплект для протеомики на основе LC-MS/MS 
• LC-NMR/micrOTOF-Q II: комплексное решение с использованием ЯМР 

micrOTOF-Q II, SmartFormula3D, SmartFormula, TIP, Apollo II, Compass, 
Compass Open Access, Compass Security Pack, Metabolic Profiler, 
MetabliteTools, eXpose, WARP-LC, BioTools, RapiDeNovo, PROTEINEER 
и PROTEINEER-LC являются торговыми марками корпорации 
Bruker Daltonics. ICPL торговая марка TopLab GmbH. iTRAQ торговая 
марка Applied Biosystems. ICAT является торговой маркой 
Университета Вашингтона. MASCOT зарегистрированная торговая 
марка Matrix Science Ltd. 

СПЕКТРОЛАБ 
Спектроскопия: AAS, AES ICP 

ВМ. UV-VIS, IR, FTIR. 
CC IHg N O S H анализаторы. 
Ремонт и расходные материалы. 
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