Masių spektrometrinis detektorius prijungimui prie esamos Shimadzu Nexera X2 (LC-30) HPLC sistemos

TECHNINĖ SPECIFIKACIJA

Masių spektrometro sistemą sudaro 4 dalys: 
1. Masių spektrometras ......(1 vnt.); 
2. Azoto generatorius ....... (1 vnt.); 
3. Eliuentų degazatorius ............. (1 vnt.); 
4. Programinė įranga metabolitų analizei .......... (1 vnt.).
Prekių pristatymo vieta Sodų g. 5, Babtai, Kauno r. Tiekėjas turi atlikti įrangos montavimo, instaliavimo darbus, turi įvykdyti paleidimą, taip pat apmokyti naudotis įranga ne mažiau kaip 2 darbuotojus. 
Prekių pristatymo terminas: 3 mėn.

Skysčių chromatografinė masių spektrometrinė sistema metabolitų analizei, 1 vnt. 
	
	Reikalavimai
	Reikalaujami minimalūs techniniai, funkciniai reikalavimų parametrai (rodikliai)
	Tiekėjo siūlomi parametrai
(pildo tiekėjas) 

	1. 
	Paskirtis
	Trijų kvadrupolių tipo masių spektrometrinis detektorius, pilnai techniškai ir programiškai suderinamas su turima Shimadzu Nexera LC-30 HPLC sistema. Tinkamas greitajai ir tradicinei analizei. Sistema turi būti sukomplektuota darbui su pirminiais metabolitais ir kitais biologinės kilmės junginiais. 
	

	2. 
	Sistema
	Sistemos sudėtis:
· Masių spektrometrinis detektorius;
· Sistemos priedai, reikalingi masių spektrometro darbo užtikrinimui
· Pirminių metabolitų metodo programinės įrangos paketas.
	

	3. 
	Masių spektrometrijos detektorius
	Trijų kvadrupolių detektorius, pritaikytas greitai chromatografijai su valdoma analičių fragmentacija.
	

	3.1. 
	Kvadrupolio apsauga nuo užsiteršimo
	Privalomi numontuojami kvadrupolio fragmentai, kurie yra keičiami ir valomi, taip apsaugant pagrindinius kvadrupolius nuo užsiteršimo. 
	

	3.2. 
	Jonų šaltiniai
	Komplektuojamas jonų šaltinis ar jų kombinacija,  veikiantys ESI režime ir kombinuoto tipo ESI/APCI režime. Kombinuoto tipo ESI/APCI  režimas privalo jonizuoti abiem režimais vienu ir tuo pačiu metu, t.y. be perjunginėjimų tarp režimų. 
	

	3.3. 
	Palaikomas skysčių chromatografo srauto intervalas ESI režime. 
	Ne siauresnis nei nuo 0,05 iki 2 ml/min. 
	

	3.4. 
	ESI tipas
	Privalomas kaitinamo tipo – angl. Heated ESI, su kaitinamų dujų srautu. Palaikoma kaitinimo temperatūra ne mažiau nei iki 500 °C. 
	

	3.5. 
	M/Z diapazonas
	Ne siauresnis nei nuo 50 iki 2000 
	

	3.6. 
	Detektoriaus dinaminis diapazonas
	Ne mažiau nei 107  
	

	3.7. 
	MS skenavimo greitis
	Ne mažiau nei 30000 amv/sek,  skenuojant ne didesniu nei 0,1 amu žingsniu.
	

	3.8. 
	Poliškumo pakeitimo laikas 
	Ne daugiau nei 5 msek
	

	3.9. 
	Masių stabilumas
	Ne blogiau nei ±0,1 amv/48 val.
	

	3.10. 
	 Matavimo režimai
	Privaloma – Q1 skenavimas, Q3 skenavimas, produkto fragmentų skenavimas,  prekursoriaus skenavimas, „neutral  loss“ skenavimo režimas, pasirinkto jono stebėsena (SIM arba SIR) Q1 ir Q3 režimuose, SRM( arba MRM) režimas
	

	3.11. 
	Automatinis produkto jonų skenavimas
	Turi būti programuojamas automatinis produkto jono skenavimo (product ion scan) režimo įsijungimas, pagal nustatytą signalo slenkstį kiekvienai analitei atskirai, atliekant SRM analizę, siekiant patvirtinti analitės tapatybę gauto spektro pagalba. 
	

	3.12. 
	Minimalus pauzės laikas (pause time) 
	Ne daugiau nei 1 ms.
	

	3.13. 
	Minimalus matavimo laikas (dwell time) 
	Ne daugiau nei 0,8 ms.
	

	3.14. 
	Maksimalus MRM tranzicijų skaičius 
	Ne mažiau nei 550/s
	

	3.15. 
	Sistemos jautrumas SRM (arba MRM) režime nustatytai koncentracijai, oficiali gamintojo specifikacija
	Jautrumas S/N fragmentacijos režime (SRM) ne mažesnis nei:
 500 000:1 RMS 1pg rezerpino teigimoje jonizacijoje
 500 000:1 RMS 1pg chloramfenikolio neigiamoje jonizacijoje
	

	3.16. 
	Instrumento mažiausia aptinkama riba (IDL),  oficiali gamintojo specifikacija
	≤2 fg Rezerpino teigiamoje jonizacijoje
≤2 fg chloramfenikolio neigiamoje jonizacijoje
	

	3.17. 
	Sistemos parametrų atskiroms analitėms optimizavimas (tuning) SRM režimui. 
	 Pilnai automatinis, maksimalaus jautrumo SRM parametrų nustatymas,  nenurodant jokių išankstinių analitės parametrų arba nurodant tik prekursorių, kai sistema pati atlieka pilną optimizavimo procesą Atliekama iš medžiagos injekcijos autoinjektoriaus pagalba. Privalo būti  galimybė sudaryti neprižiūrimą ir nepertraukiamą  optimizavimo injekcijų seką. 
	

	3.18. 
	Vakuumo sistema
	Sudaryta iš ne daugiau nei vieno turbomolekulinio siurblio ir iš ne daugiau nei vieno rotacinio siurblio. 
	

	3.19. 
	Sistemos rutininis aptarnavimas 
	Turi būti galima išvalyti visus modulius iki pat fokusuojančių elektromagnetinių linzių, nepertraukiant vakuumo.
	

	4. 
	Taikomoji programa
	Siūlomas masių spektrometrinis detektorius privalo būti valdomas esamos programinės įrangos LabSolutions LCMS. Pateikiami visi papildomi priedai (licenzijos) jei reikalinga. 
	

	4.1. 
	Kiekybinės analizės programos įskiepis
	Privalomas, pilnai suderinamas su esama programine įranga LabSolutions LCMS ir siūlomu detektoriumi
• Daugybinis SRM chromatogramų rodymas viename lange pagal pasirinktą analitę visuose mėginiuose arba pagal mėginį rodant visas jo analites.  Privaloma galimybė užsidėti referentines chromatogramos;
• Rankinis smailių integravimo koregavimas;
• Pagrindinių ir referentinių SRM tranzicijų lengvas keitimas ir jų santykių, bei išėjimo laikų automatinis atnaujinimas metode pagal realius duomenis. 
• Grupinis kiekybinių rezultatų rodymas pagal mėginį, analitę, suminis. 
• Gautų rezultatų spalvinis išskyrimas pagal pasirinktą kriterijų (angl. flagging) ne mažiau nei pagal: 4 koncentracijos ribas, išgavą, signalo triukšmo santykį, sulaikymo laiką.
• Automatinis kokybės kontrolės grafikų (angl. quality control charts) generavimas pagal parametrus: koncentracija, išgava, referencinių fragmentų santykis, vidinio standarto plotas;
• Suminių sekos ataskaitų generavimas.
	

	4.2. 
	Metabolitų metodikos paketas
	Privaloma komplektuoti įrangos gamintojo paruoštą ar gamintojo oficialiai patvirtintą optimizuotą metodiką ne mažiau nei 200 pirminių metabolitų analizei, kuri dedikuota ir pilnai suderinta su siūlomu LCMS įrangos modeliu ir programine įranga. Optimizuotos metodikos paketas privalo turėti:
a. Visos chromatografinės sąlygos ir instrumentiniai parametrai. 
b. Visi MS detektoriaus instrumentiniai parametrai ir SRM nustatymai visiems metodikos junginiams. 
c. Galimybę vienos optimizuotos analizės metu analizuoti ne mažiau nei 140 metabolitų.
d. Metodika privalo turėti suderintus vidinius standartus. 
e. Privalomos naudojimo instrukcijos metodo paketo įdiegimui, naudojimui. Metodo paketas turi įtraukti suderintus biologinės kilmės mėginių paruošimo protokolus.
	

	4.3. 
	Metabolinių junginių statistinė analizė 
	Siūloma gamintojo taikomoji programa privalo turėti įrankį, skirtą statistinei gautų metabolitų duomenų analizei, kuri kalkuliuoja ir vizualizuoja sekančias statistines analizes su interaktyviais grafikais:
a. Volcano Plot analizė pasirinktoms grupėms. 
b. Histogramos (ang. Box-plot) su t-test rezultatais. 
c. Principinių komponentų analizė  - PCA (angl. Principal component Analysis) ir hierarchinė klasterinė analizė - HCA (angl. Hierarchial Cluster Analysis). 
Įrankiai privalo būti tiesiogiai suderinti su siūlomos įrangos duomenų formatais ir sinchronizuoti su metabolitų metodikos paketais.
	

	4.4. 
	Metaboliniai žemėlapiai
	Privalomas su taikomąja suderintas programinis įrankis, kuris naudojant surinktus duomenis leidžia sudaryti grafinius metabolinius-sąryšinius žemėlapius, su atskirų metabolitų kiekybine-grafine informacija skirtingiems analizuojamiems mėginiams, ar jų grupėms. 
Metabolinius žemėlapius generuojantys programiniai įrankiai privalo būti tiesiogiai suderinti su siūlomos įrangos duomenų formatais ir sinchronizuoti su metabolitų paketu.
	

	5. 
	Sistemos priedai
	Privalomi
	

	5.1. 
	Azoto generatorius
	Azoto generatorius, kurio našumas ir dujų švarumas pilnai suderintas su siūlomo masių spektrometro reikalavimais. Keliamas triukšmas ne daugiau nei 60dB(A).  
	

	5.2. 
	Papildomas nudujinimo modulis
	Privalomas, ne mažiau nei 5 kanalų, pilnai techniškai suderinamas ir sujungiamas su turima Nexera LC-30 HPLC sistema. 
	

	5.3. 
	Priežiūros priedai
	Atsarginių  sąnaudinių jonų šaltinio dalių rinkinys sistemos aptarnavimui;
Įrankių rinkinys prietaiso techniniam aptarnavimui;
	

	5.4. 
	Dujų pajungimo priedai
	Privalomi visi vamzdeliai dujų pajungimui nuo azoto generatoriaus iki prietaiso. Fragmentacijos dujų pajungimo vamzdeliai ir tinkamas reduktorius argono balionui. 
	

	6. 
	Papildomi reikalavimai
	Visos reikalavimuose nurodytos reikšmės privalo būti pagrįstos oficialiais gamintojo dokumentais,  su aiškiomis nuorodomis į dokumentą ir jo puslapį, bei dokumente pažymint konkrečią reikšmę.
	

	7. 
	Garantija
	Ne mažiau nei 12 mėn.
	

	8. 
	Instaliacija
	Pristatymas į numatomą darbo vietą, instaliavimas, detalus funkcionalumo patikrinimas pagal gamintojo protokolus ir ataskaitų paruošimas.   
	

	9. 
	Mokymai
	Privalomi ne mažiau nei 5 dienų mokymai su LCMS sistema, programine įranga ir metodų paketais. 
	






