Priloha ¢. 4 — Technicka specifikace

Obecné pozadavky pro pfistroj:

Vysokoucinny kapalinovy chromatograf s hmotnostnim spektrometrem kvadrupdl-time-of-flight, v€etné
softwaru a pfislusenstvi.

Pristroj bude vyuzivan pro identifikaci stresovych marker( stromud a dale pro stanoveni sekundarnich
metabolitd chranicich strom pfed stresovymi faktory. Soucasti dodavky budou také softwarové
nastroje s knihovny pro zpracovani souborl dat. Softwarové produkty musi byt kompatibilni
s operac¢nim systémem Windows 10.

Pfedmétem pInéni je dodavka chromatografu v&. SW v pozadovaném technickém provedeni, vSech
soucasti, pFislusenstvi a dokladll (kompletni technicka dokumentace, uzivatelska a instalac¢ni pfirucka
spolu s bezpecnostnimi a provoznimi predpisy v anglickém ¢&i ceském jazyce, zarucni list),
nezbytnych k fadnému provozu.

Pozadavky na technické provedeni:
1. Vysokouéinna kapalinova chromatografie

1.1.Binarni vysokotlaké ¢erpadlo pro chromatografii

e tlakovy limit min. 1200 bar

e selekéni ventil pro vybér az ze 4 zasobnik( mobilni faze

e moznost pritoku alespori v rozsahu 0,01 ml/min az 2 ml/min pfi sou¢asném dosazeni tlaku
min. 1200 bar

e vakuovy degasser

e mrtvy objem s mixérem max. 50 pl

e senzor Uniku mobilni faze

1.2.Autosampler

e moznost objemu nastfiku v rozsahu alespor 0,1 — 20 yl bez nutnosti hardwarového
zasahu (vymeéna hlavy, smycky, apod.)

e tlakova odolnost min. do 1200 bar

¢ jehla je soulasti vysokotlaké cesty (tzv. "flow through" konstrukce)

e programovani davkovaciho cyklu, fedéni, miseni pfimo v davkovaci smy&ce

e minimalné 100 pozic pro vialky objemu 1,5-2 ml

e pienos vzorku ("carry over") < 0,005 % pro chlorhexidin

e termostatovani vzorkl v rozsahu alespon 5 °C az 40°C

1.3.Termostat kolon

e moznost termostatovani kolon alespori v rozsahu laboratorni teplota az 80°C (minimalni
teplota = laboratorni teplota)

e kapacita alespon 2 ks kolon délky minimalné 30 cm

e termostatovani bez nuceného obé&hu vzduchu

2. Tandemovy hmotnostni spektrometr typu kvadrupél — time-of-flight (Q-TOF) s vysokym
rozliSenim a mérenim presné hmoty

e ionizace elektrosprejem v ortogonalnim uspofadani ke vstupu do MS s fokusaci oblaku
iontd prehfatym koaxialnim proudem dusiku



e oddélena ioniza¢ni sonda pro referenci a pro efluent z kolony

e dusik jako jediny sprejovaci a susici plyn pro iontovy zdroj bez nutnosti pfipojeni dalSiho
plynu k pFistroji

e pfistroj musi byt mozno umistit na laboratorni stdl (benchtop model), maximalni vy$ka 2 m

e citlivost pro MS rezim: 1 pg nastfiku reserpinu (m/z 609.2807) na kolonu v ESI+ médu
dosahne pomér signalu k Sumu minimalné 500:1, vyhodnoceno jako Sum 1 x RMS - root
mean square

e pfesnost uréeni hmoty < 1 ppm RMS v MS médu a < 2 ppm RMS v MS/MS médu

¢ rozliSovaci schopnost analyzatoru alesporn 60 000 FWHM na m/z < 3000 pfi sou¢asném
dosazeni specifikace minimalni citlivosti

e rozliSovaci schopnost analyzatoru alespori 30 000 FWHM na m/z < 130 pfi sou¢asném
dosazeni specifikace minimalni citlivosti

¢ linearni dynamicky rozsah detektoru (ve spektru) alespon 5 fadu

e pFevodnik dat na principu Analog-to-digital (ADC)

e kalibrace osy m/z v kazdém MS spektru

e automaticka optimalizace parametrli hmotnostniho spektrometru s moznosti nastaveni
podminek pro nestabilni ionty a automaticka hmotnostni kalibrace

e rychlost sbéru dat v MS rezimu alespor 50 spekter/s pfi sou¢asném splnéni parametr(
minimalniho rozliSeni a citlivosti

e rezimy méfeni:

(i) méreni pfesné hmoty bez fragmentace s kvadrupoélem prichozim pro vSechny ionty
(plna MS spektra)

(i) méfeni pfesné hmoty produktl v rezimu MS/MS, se selektivnim prekurzoru pro
MS/MS pomoci kvadrupolu (MS/MS)

(iii) méfeni presné hmoty produktd v rezimu MS/MS s automatickou selekci prekurzoru
v kvadrupélu (auto MS/MS)

(iv) méfeni pfesné hmoty produktd v rezimu MS/MS bez selekce prekurzoru, tedy s
kvadrupélem priichozim pro v§echny ionty

(v) méfeni pfesné hmoty produktl po fragmentaci prekurzord vybranych v kvadrupoélu
v segmentovaném rezimu (tedy postupné po definovanych usecich m/z)

e Ovladani vSech modulll systému z jedné datastanice a jednotného software

3. Software pro fizeni LC/MS QTOF sestavy, sbér dat, kvalitativni a kvantitativni vyhodnoceni
dat

e min. 1 licence fidiciho software a min. 2 licence software pro vyhodnoceni dat, Casové
neomezené

e fizeni vSech modulll LC/MS QTOF sestavy

¢ extrakce molekulovych signald a jejich ,alignment®

e extrakce molekulovych signall napfi¢ sadou vzorkl s rekurzni extrakci pro eliminaci
faleSné pozitivnich a faleSné negativnich molekulovych signald

e moznost revize vysledk(l extrakce molekulovych signali

e korekce posunu retencnich ¢asl v sekvenci

¢ vypocet sumarniho vzorce iontu vyuZivajici kombinaci pfesné hmoty molekulového iontu
i izotopu, pomér izotopickych hmot a jejich odstup (spacing)

e Kkorelace zméfeného MS/MS spektra se strukturnimi vzorci z knihoven i z internetu
(www.chemspider.com apod.)

e moznost screeningu vzorku na zakladé porovnani s databazi a s knihovnou s vyuZitim
MS spektra a MS/MS spektra v€éetné pomért fragmentl pro maximalni jistotu identifikace

4. Softwarovy balik pro metabolomickou analyzu

4.1. Databaze a knihovna spekter METLIN



e obsahujici alespon 70 000 endogennich metabolitd a latek relevantnich pro zivé
organismy

e moznost ,offline“ prace s touto databazi, tedy jeji umisténi na disku PC a algoritmus
vyuzivajici tuto lokalni databazi.

e pro kazdou latku musi byt obsazena informace o struktufe slou€eniny, jejim sumarnim
vzorci, pfesné hmoté neutralni molekuly, CAS &isla

¢ knihovna spekter musi zahrnovat MS/MS spektrum pro alespori 9 000 latek naméfené na
daném typu hmotnostniho spektrometru pfi alespof tfech koliznich energiich a revidované
(korigované na teoretickou hmotu) pfesné hmoty fragmentt

e moznost uzivatelské editace databaze a knihovny, pfidavani novych latek, spekter,
vytvareni dil€ich databazi.

4.2. Software pro diferencni a statistickou analyzu

¢ alignment molekulovych signall podle retenéniho ¢asu a m/z, filtraci latek podle odezvy,
frekvence vyskytu latek napfi¢ vzorky, variability, statistickou analyzu (t-test, ANOVA,
PCA, analyza klastru, korelaéni analyza) a tvorbu modelu pro klasifikaci vzorku

5. Ridici a vyhodnocovaci PC

e PC stanice pro fizeni LC-MS QTOF systému, sbér dat a vyhodnoceni dat
S monitorem
e Procesor: vykon min. 14 000 bodu PassMark
e Pevnydisk: min 4 x 6 TB min 7200 RPM SATA
e Chipset: chipset umoznujici funkce vzdalené spravy a sledovani pocitae nezavisle na stavu
¢i pfitomnosti operaéniho systému, vzdalené zapnuti/vypnuti pocitae a podpora hardwarové
virtualizace
e Operacni pamét: min. 64GB DDR4
¢ Graficka karta: min. 900 bodd PassMark
Sitova karta: min. 1x integrovana sitova karta umoznujici pfipojeni rychlosti min. 1 Gbps +
min. 1x 10-Gigabitovy sitovy adaptér se dvéma SFP+ sloty pro instalaci modult, FCoE
encapsulation, IEEE802.1AE, IEEE1588, 802.1D, 802.1p, 802.3ad, 802.1Q vyzZadujeme
kompatibilitu s originalnimi HPE SFP+ moduly (10G SFP+ LC LR Tranceiver 10km)
Zvukova karta: integrovana zvukova karta postacujici pro bézné ozvuéeni pocitace
Opticka mechanika: jednotka DVD-RW SATA
PFisluSenstvi: ¢tecka pamétovych karet, klavesnice pro Windows CZ s numerickou Casti,
opticka nebo laserova mys s 2 tlaCitky a kole¢kem (notebookova velikost mysi je
nepfipustna)
Porty: min. 4x USB 3.0, min. 2x SATA, min. 1x sériovy port, min. 2x DisplayPort nebo min.
2x HDMI, 1x zvukovy vstup, 1x zvukovy vystup, 1x RJ-45
Operaéni systém: bézny kancelaisky OS
Typ sk¥iné: mini tower
monitor:
Typ panelu: IPS
Uhlopfi¢ka: 23.5"-26"
Rychlost odezvy:  maximalné 5 ms
Staticky kontrast:  minimalné 1000:1
Obnovovaci frekvence: miniméalné 60 Hz
Jas: minimalné 250 cd/m2
Nativni rozliSeni: min. 1920 x 1080 px (Full HD)
Pomér stran: Sirokouhly 16:9
Povrch displeje: Matny nebo antireflexni
Ovladani:  Tlacitka na obrazovce
Konektivita minimalni pozadavky:  min. 1x DisplayPort nebo min. 1x HDMI, min.1x USB
2.0 nebo min 1x USB 3.0
Otaceni a naklapéni obrazovky: ANO



Vy8kove stavitelny stojan:  ANO
Energeticka efektivita: Splriuje normy ENERGY STAR® a EPEAT® Gold

6. Generator dusiku

e S kapacitou a kvalitou vystupniho dusiku odpovidajici pozadavkim sestavy

7. Zalozni zdroj napéti
e Pro udrzeni sestavy v chodu po dobu alespori 10 min.

8. Balik spotiebniho materialu

e Rozpoustédla — kvalita pro LC/MS: methanol min. 20 I, acetonitril min. 10 I, voda min. 20 |

e Aditiva do mobilni faze v LC/MS kvalité: mravenéan amonny min. 100 g, kyselina mravenci
min. 100g

o Sroubovaci vialky &iré 2 ml - min. 10 000 ks

¢ Sroubovaci vialky tmavé 2 ml —min. 5 000 ks

e Sroubovaci vitka na vialky véetné septa (PTFE/silicone) — min. 20 000 ks

¢ Inline filtr (pro zapojeni mezi autosampler a kolonu), 0,3 um velikost ¢astic — min. 1 ks

e Nahradni frity pro inline filtr, 0,3 um velikost ¢astic — min. 5 ks

¢ inserty do vialek 200 ul s pruzinkou - min. 500 ks

¢ inserty do vialek bez pruzinky 250 ul —min. 500 ks

e zasobnik na 2 ml vialky min 50 pozic - min. 10 ks

¢ 3 ks automatickych pipet pro rozsah pipetovanych objemd 10 uL — 5 ml

o Spicky k automatickym pipetam odpovidajici velikosti — min. 4000 ks pro kazdou pipetu,
celkem 12 000 ks

o Stiikackové filtry 13 mm, velikost pori 0,22 um, material PTFE nebo PVDF nebo PES — min.
3000 ks

e Centrifugacni zkumavky kénické PP 15 ml — min. 600 ks

e Jednorazové stiikacky PE pro filtraci vzorkd 2 ml — min. 1000 ks

e Sada standard( v minimalnim mnozstvi (rutin (50 mg); (+)-catechin (10 mg), quercetin
dihydrate (20 mg); ferulic acid (1g), caffeic acid (20 mg), gallic acid (20 mg); chlorogenic acid
(20 mg); 2-coumaric acid (1 g), 3-coumaric acid (1 g); 4-coumaric acid (1 g); syringic acid (1
g); salicylic acid (1 g))



