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TODO EN UNA SOLA PLATAFORMA

THE SCIENCE OF WHAT'S POSSIBLE.’
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' espectrometria de
masas obedecen

a la necesidad de
obtenerfrésultados

EL ANALISIS DE MUESTRAS TIENE QUE VER
' } BASICAMENTE CON PREGUNTAS
El software MassLynx® de Waters® es un software de

z espectrometria de masas que responde a esas preguntas

] para impulsar los avances en todo su laboratorio. La
productividad aumentay los costos de formacion
disminuyen con nuestro software facil de usar. Analice mas
muestras con mas rapidez con el control inteligente de
los instrumentos. Aumente la confianza en los resultados
con sistemas de gestion de aplicaciones dedicados
que cuantifican, identifican y confirman. Mantenga el
cumplimiento con funciones de seguridad integradas.
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TENGA EL CONTROL DE LOS ANALISIS DE ESPECTROMETRIA DE MASAS CONTROL DEL INSTRUMENTO
Con las flexibles configuraciones instrumentales actuales, las sofisticadas CON LA LISTA DE MUESTRAS
capacidades de adquisicion de datos y los detallados requisitos de procesamiento B |Iniciar editores de métodos de
de datos para el anélisis de espectrometria de masas (MS), es facil sentirse agobiado entrada y de MS.

cuando se adicionan o reemplazan instrumentos de MS existentes. m Ejecutar asistentes paso a paso

En el laboratorio, los retos que presentan los analisis de MS y MS/MS a menudo se ven para configurar y optimizar el
agravados por la utilizacion de diversos tipos de instrumentos analiticos y una elevada sistema de instrumentos.

rotacién del personal. o .
P B Especificar los métodos de

Para mantener e incluso aumentar la productividad del laboratorio, puede recurrir instrumento para muestras

al software de Waters para simplificar la interaccién con su sistema de MS y seguir individuales o secuencias
realizando experimentos avanzados. de muestras.

MassLynx mejora su sistema de MS gracias a una interfaz intuitiva, un control B Iniciar, detener y supervisar el
inteligente del instrumento y unas caracteristicas del software especificamente progreso de los experimentos.

disenadas para el elemento mas importante del andlisis: la muestra. Las aportaciones
de nuestra amplia base de usuarios han contribuido en gran medida al desarrollo del
software MassLynx, que se ha convertido en un potente paquete de software que
refleja la versatilidad y la flexibilidad que requieren los usuarios.

m Ver el estado de los componentes
del sistema, como el
espectrometro de masas

y la entrada.
MassLynx logra el equilibrio entre la simplicidad y la sofisticacién, y hace que las

técnicas de MS y MS/MS estén a disposicion de los usuarios de cualquier nivel,
desde técnicos de laboratorio hasta espectrometristas de masas experimentados.

MassLynx ofrece control

versatil de una gama de
espectrometros de masas de
Waters, completamente integrada
con un conjunto de plataformas
de separaciones de ACQUITY®
UPLC®y ACQUITY UPC?

STER[WAVE ~




GESTION DE DATOS CON LA SIMPLICIDAD CON EL METODO SAMPLE CENTRIC

LISTA DE MUESTRAS

B Introducir o importar informacién
de las muestras en un versétil
formato de hoja de célculo.

Todo lo relacionado con la muestra en un solo lugar

El reto al que tienen que hacer frente muchos analistas de laboratorio no es la
velocidad de adquisicién de datos, sino la frecuencia con la que las muestras se
convierten en informacién util.

B Acceder directamente a los

MassLynx proporciona desde el primer momento un control completo del sistema
espectros y cromatogramas.

analitico desde una sola interfaz: usted adquirira, procesara datos, y revisara los resultados
B |Iniciar la revision y el de un modo mas productivo que antes. Con las herramientas de procesamiento de datos
procesamiento de datos optimizadas y disefiadas individualmente de los sistemas de gestién de aplicaciones
automatizados con OpenLynx o de MassLynx, como OpenLynx™ para el procesamiento de secuencias para andlisis
TargetLynx XS. cualitativos y TargetLynx™ XS para la cuantificacién, las muestras se convierten facilmente
en informacion significativa sin tener que revisar los datos manualmente.

B Acceder a herramientas avanzadas
especificas de la aplicacion. El componente principal de MassLynx es la lista de muestras: un solo lugar desde
donde se inician todas las actividades relacionadas con la muestra. Al presentar
toda la informacién relevante relacionada con la muestra en una sola ventana, el
método Sample Centric™ de MassLynx simplifica la interaccién con el sistema de
espectrometria de masas e incrementa la velocidad con la que las muestras se
convierten en una valiosa fuente de informacién.
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FACILIDAD DE USO

Trabaje intuitivamente con la espectrometria de masas

La interfaz de usuario de MassLynx garantiza un acceso directo e intuitivo

a las funciones que més utiliza. El resultado es una solucién completa y fcil
de utilizar que incrementara la productividad del laboratorio.

La barra de herramientas de MassLynx, que aparece al lado de la lista de muestras,
proporciona acceso con un solo clic del ratén al estado del instrumento, la informacién
de la lista de muestras y los sistemas de gestion de aplicaciones. Puede pasar
facilmente de la lista de muestras al estado del instrumento, o utilizar las diferentes
pestafas para desplazarse entre las herramientas generales y especificas de

la aplicacion.

La posibilidad de acceder a informacidn basica de la muestra y de las funciones
del sistema a través de la barra de herramientas de MassLynx permite que un
usuario sin experiencia previa utilice correctamente el sistema con una curva de
aprendizaje minima.

Esta sencilla interfaz también proporciona al usuario experimentado un rdpido acceso a
las funciones avanzadas que ofrece MassLynx para realizar experimentos sofisticados.

VERSATILIDAD

Soluciones de sistemas integrales para analisis sofisticados de
espectrometria de masas

Waters combina los beneficios de la separacién cromatografica y la espectrometria de
masas para crear una técnica analitica potente que se puede controlar con facilidad
desde una sola plataforma de software.

En conjunto, nuestros instrumentos, software, quimicos y nuestra amplia gama de
servicios y soporte proporcionan un sistema integrado que produce alta sensibilidad,
robustez y versatilidad.

OBTENGA EL MAXIMO
PROVECHO DEL HARDWARE,
CON SOLUCIONES SENCILLAS
PARA APLICACIONES
AVANZADAS

Adquiera datos de MS/MS y de
MS de masa exacta o nominal.

Simplifique el procesamiento
y la adquisicién de datos.

Adquiera espectros de masas
de baja y alta energia con MSE.

Data Directed Analysis (DDA™)
en tiempo real permite cambiar
automéaticamente de la
adquisicion MS a MS/MS
cuando se detecta un
compuesto de interés.

Medicién de masa exacta
automatizada sobre la marcha,
con los estandares internos de
referencia de la fuente LockSpray™
para los sistemas Tof-MS.

El algoritmo i-FIT™ para la
calculadora de composicion
elemental permite acortar las
listas de férmulas previstas

y obtener una prediccion
estructural en las mediciones
de masa exacta.

Control de fuentes de ionizacién
como ESI, APCI, ionizacién
multimodo, UniSpray,™ ionizacién
en modo dual APPI/APCI, DESI,
ASAP, APGC y MALDI.

Compatible con entradas,
inyectores automaticos y
detectores de Waters y de
otros fabricantes.



Interaccién mejorada del sistema
La potencia real de MassLynx reside en su
capacidad de controlar inteligentemente
todo un sistema de espectrometria de
masas de Waters, desde los componentes
de gestion de disolventes y muestras,
hasta el espectrdmetro de masas y los
detectores auxiliares. Con un sistema de
adquisicion integrado en el PC (EPCAS™),
MassLynx proporciona inteligencia 'y
funcionalidad en tiempo real a todos los
espectrometros de masas.

MassLynx cuenta con IntelliStart™
para los sistemas de MS de Waters.
IntelliStart integra el sistema de fluidos
para calibracién interna y software de
diagnéstico avanzado permitiendo

al sistema ajustar, calibrar y realizar
comprobaciones completas del
funcionamiento de UPLC-MS/MS de
manera automatica.

MassLynx proporciona flujos de trabajo
intuitivos de procesamiento de datos
para instrumentos analiticos de alto
rendimiento. Esto elimina la complejidad
que puede estar asociada con la MS

de alta resolucién y los datos de
movilidad idnica.
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La interfaz de usuario de IntelliStart de MassLynx integra la gestion de fluidos con el software de diagndstico,
permitiendo al sistema ajustar, calibrar y realizar comprobaciones completas del funcionamiento de UPLC-
MS/MS de manera automatica. Todo lo que se necesita hacer es analizar la muestra.
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CUMPLIMIENTO

MANTENER LA SEGURIDAD EN UN ENTORNO REGULADO
Los entornos de laboratorio estrictamente regulados son muy exigentes con los sistemas LC-MS, LC-MS/MS y GC-MS con el fin de
maximizar el rendimiento a la vez que se mantiene la seguridad de los datos.

El sistema de seguridad MassLynx proporciona herramientas preparadas para cumplir las normativas GxP y 21 CFR, parte 11. Este
sistema, basado en la tecnologia més avanzada de cifrado de archivos, registro para auditorias y archivado/recuperacién seguros,
ha sido optimizado para una mayor comodidad y facilidad de uso. La flexibilidad del sistema de seguridad permite disefar e
implementar normas de seguridad adaptadas a las necesidades del laboratorio.

m Sistema de gestion de la seguridad de MassLynx B Registro para auditorias

Permite configurar privilegios de acceso para cada usuario,

e implementar facilmente normas para el operador y el
administrador, y pautas de mantenimiento que cumplan

con los protocolos de seguridad ya existentes. Los grupos

de varios usuarios con acceso a otras areas del proyecto
pueden realizar operaciones completamente seguras cuando
sea necesario, y operaciones en proyectos menos restrictivos

Proporciona un archivo cifrado, oculto y no editable que
registra automaticamente todas las entradas y salidas en

el sistema, las modificaciones en las normas de seguridad,
la actividad en el médulo del programa MassLynx, y todos
los eventos relacionados con la generacién o manipulacion
de archivos. Este archivo de registro se puede ver y buscar
con LogLynx™. Ademas del registro para auditorias que

con privilegios menos restrictivos cuando corresponda. proporciona el sistema de seguridad de MassLynx, el sistema
de gestién de aplicaciones TargetLynx XS dispone de un
detallado registro para auditorias que registra informacioén

especifica del procesamiento de datos cuantitativos.

m Cifrado seguro de archivos
Emplea las tecnologias méas avanzadas de cifrado y
comprobacién de integridad para evitar la manipulacién
accidental o deliberada de los archivos. Un componente
opcional del sistema de seguridad de los archivos es la
inclusién de firmas electrénicas.

® Archivado y recuperacion seguros
Ofrece la posibilidad de archivar y recuperar datos protegidos
sin comprometer la integridad de los archivos ni de los datos.

MassLynx integra un sistema de Waters completo,
como el sistema de sobremesa Xevo G2-XS

QTof y el sistema ACQUITY UPLC I-Class para la
medicion de masa exacta. A través de MassLynx,
dispone de un completo control del sistema,
ademas de las herramientas de procesamiento
de datos necesarias para convertir eficazmente

los datos en informacion significativa.




GESTION DE DATOS AVANZADA

Sistemas de gestion de aplicaciones OpenLynx y TargetLynx XS
MassLynx incluye los sistemas de gestién de aplicaciones OpenLynx y TargetLynx XS. El sistema de gestidn de aplicaciones
OpenLynx permite personalizar el procesamiento de secuencias de informacién de MS cualitativa. OpenLynx incluye capacidades
de control de calidad para garantizar un funcionamiento satisfactorio del sistema. La ventana del explorador de OpenLynx facilita la
revision de grandes cantidades de datos; su cdmodo visor de placas permite ver a simple vista si los pocillos individuales contienen

el analito deseado.

El sistema de gestidn de aplicaciones TargetLynx XS permite realizar la cuantificacién de secuencias mediante nuestro algoritmo de
deteccidn de picos ApexTrack™ para obtener una integracién y deteccién de picos optimizada. El explorador de TargetLynx XS contiene toda
la informacién necesaria para revisar los resultados de la cuantificacién, la calibracién y la integracién. Es posible modificar manualmente

la integracion, habilitar y deshabilitar puntos de calibracién seguin sea necesario, y volver a calcular los resultados tras la revision. El registro
interno para auditorias con motivos de cambio configurables y firmas electrénicas es compatible con las normativas aplicables.

Las completas herramientas de conformidad permiten generar, procesar, notificar, archivar y recuperar archivos, y realizar registros
para auditorias, con la posibilidad de gestionar firmas electrénicas.

Portabilidad de los datos
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PARA ANALISIS ESPECIFICOS

TargetLynx XS

El sistema de cuantificacién y confirmacion TargetLynx XS proporciona la informacién
necesaria para el cumplimiento regulatorio. Con una amplia gama de comprobaciones
de control de calidad automaticas para marcar los datos que se encuentran fuera de
rango, TargetLynx permite identificar a simple vista las muestras que quedan fuera de
los limites normativos o especificados por el usuario.

QuanOptimize

Disefiado para el desarrollo automatizado de métodos de MS y MS/MS,
QuanOptimize™ proporciona una cuantificacién de alto rendimiento. La optimizacién
automatizada del instrumento va mas alla del voltaje del cono, la energia de colisién y
la seleccién de la transicion MRM: QuanOptimize también identifica el mejor método
de ionizacién para cada compuesto (ESI o APCI, positivo o negativo) y cuantifica y
genera informes de la secuencia automaticamente.

Inicio de sesién Open Access de OpenLynx

Para el andlisis guiado, el inicio de sesion Open Access de OpenLynx ofrece acceso
a las muestras sin supervisién a varios usuarios con el respaldo de un sistema de
gestién centralizado. Para andlisis de muestras de LC-UV, LC-MS, LC-MS/MS y
GC-MS, desde la adquisicion de datos hasta el procesamiento de secuencias para
analisis cualitativos y cuantitativos, OpenLynx permite automatizar completamente
todas las etapas en la cuantificaciéon de LC-MS.

FractionLynx

FractionLynx™ controla la recoleccidn de fracciones y realiza un seguimiento de las
muestras, las fracciones y los datos asociados, para la purificacion y el aislamiento
automatizados de los compuestos. Todo es posible mediante la integracién de un
control versatil de los sistemas de purificacién con un conjunto amplio y flexible de
capacidades de deteccidon de compuestos, activacion de fracciones y capacidad de
colectar las fracciones.

Cutan eporiag. St et 1 generse X e

Ejemplo del navegador de TargetLynx XS, con los datos procesados.
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ENFOQUE LA POTENCIA DE LA
MS EN SU APLICACION

En muchos anélisis, el paso limitante
no es la adquisicién de datos, sino

la velocidad con la que los datos se
convierten en informacién util.

Para facilitar la adquisicién de
datos especificos de la aplicacién

y su transformacion en resultados
utiles, MassLynx ofrece sistemas

de gestion de aplicaciones con
funciones de procesamiento de
datos especializadas, que permiten
prescindir de las complejas
revisiones manuales de datos en las
que se invierte demasiado tiempo.

ENFOQUE LA POTENCIA DE
LA MS EN LAS TAREAS DEL
LABORATORIO Y AUMENTE LA
PRODUCTIVIDAD

Las funciones de los sistemas

de gestion de aplicaciones de
MassLynx han sido disefiadas a
partir de las recomendaciones de
nuestros clientes. Hemos trabajado
muy estrechamente con laboratorios
similares al suyo para comprender
mejor los retos inherentes al
procesamiento de datos de MS.

Desarrollamos estas extensiones de
software para mejorar la capacidad
de controlar, adquirir y procesar los
datos de MS para las necesidades
especificas de su laboratorio. Los

sistemas de gestion de aplicaciones
OpenLynx y TargetLynx XS se
incluyen en cada instalacion

de MassLynx.




PARA LA IDENTIFICACION

Chromalynx XS

El sistema ChromaLynx™ XS simplifica el anélisis de mezclas
complejas y destaca en la deteccién, identificacion y
determinacidn semicuantitativa de componentes. Chromalynx
detecta y localiza el mdximo ndmero de componentes reales
en una mezcla, y proporciona también comparaciones entre
una muestra real y un blanco para ayudar a determinar
componentes comunes y Gnicos.

MetabolLynx XS

Para la identificacién automatizada de metabolitos,
MetaboLynx™ XS aprovecha la comparacién avanzada

con muestras de control. De este modo, se omiten menos
metabolitos y se acelera la interpretacion de los datos. Los
filtros de defectos de masa (MDF) avanzados permiten
centrarse en los metabolitos inesperados mientras que las

- Metabolynx XS Browser - [Nef_t0_till_15_analyte_only_unexpected_disabled.rpt]

" Ele Edit View Tools Window Help

capacidades de elucidacién estructural de MassFragment™
proporcionan la informacién necesaria para resolver
procesos metabdlicos.

MassFragment

MassFragment asigna autométicamente espectros de masas
de disociacién activados por colision mediante un novedoso
enfoque de disociacion sistematica de enlaces, en lugar del
enfoque tradicional basado en reglas y limitado por reglas, que
permite dilucidar la estructura de los componentes

con confiabilidad.

ent € 021 (/401 ent v
Status | Formula | Mass Difference | mjzFound | mDa | PPM [ Label | PeskiD | Time | Trace
v CIn - 9 ; 1: TOF MS ES+ i4...
v C Cl 3 1 3 0.6 7 3.07 1: TOF MS ES:
v NO 196.0767 C10H13CINZ -273.1475 197.0847 02 0.9 2 241 1:TOFMSES+ :l...
v NO 359.2321  Parent-C6H3CI (R_3:-CEH3C) C19HZINSO2 -109.9931 3602391 0.8 2.3 3 243 1: TOFMSES+ :3...
v NO 485.2194  Hydroxylation C25H32CNS03  15.9914 486.2236 3.6 7.4 6 292 1:TOFMSES+ 4...
v NO 661.2515  Hydroxylation + glucuronide conjugation C31H40CINSO9  192.0225 6622548 4.5 6.7 4 266 1:TOFMSES+ i6...
v NO 3752270 Hydroxylation-C6HACI (R_3:-CEH3CI) C19H2INS03 -93.9989 3762333 1.5 -4 1 177 1: TOFMSES+ 3.
v NO 4852194 Hydroxylation C25H32CINS03  15.9950 486.2272 0.0 0.1 8 313 1:TOFMSES+ ...
v NO 501.2143 2 Hydroxylation C25H32CINSO4  31.9883 5022205 1.6 3.2 5 271 1:TOFMSES+ S...
<] | 2
7(Time: 3.07) Combine (1216:1218) Hydroxylation Status: OK, Contral  1:TOF MS ES+ [1: TOF MS ES+ :486.227 0.05Da Smooth (Mn, 2x1) [Analyte] 15304 2] =
4.74e4
486.2269 7 _
100 1op Hydroxylation
6o g0 3.07
60 60-
* # =
A0 l487.2202 i B
E E 0
Hydroxylation 0, /(
20- 20- N
202 . ,"—\_\
N
1110218144 9840 . 483.1900( 5082166 N .
04 T v v TR AT miz 0 N A L A L D LA AL RS AR R nasta LA uaas nase i 111
100.00 200.00 300.00 400.00 500.00 100 150 200 250 300 350 400 450 4| ¢
N,
1(Time: 3.06) Combine (1214:1216) Hydroxylation Status: Mass found 1:TOF MS ES+ |[1: TOF MS ES+ :486.227 0.05Da Smooth (Mn, 2x1) [Control] 146 .:.l
581 \)\ >
=}
jop,  130.0095 e
E 144.9849
80} 1 486.2255 80
50‘ 279.0040 60‘
w ® - |
404 40-
20 487.2267 20
436.2658 g882172 7922958 8502517 3 11 d JI I
3 { il A P T N1 TP M A,MM
o y + miz A AR LS LS KR LA AN ALY B LA RARA ARAR RRAA | Time
200 nn 4nn nn NN nn ann nn AN 140 900 260 300 3An___4ann_aAn_ Ann @l “l

@istart| (3 @ 5 @ ) Mai - Inbox - 1M Latus ... | [F] Massiynx - Microsomes ... | /] Metabolynx x5 training ... | & Dealkylation - results - W... [ £ MetaboLynx X5 Brow...

Finance [ S D@ P @ DABE . O30 % s

MetaboLynx XS automatiza el procesamiento de datos para obtener una identificacion rapida de los metabolitos. Las capacidades Gnicas para la elucidacion

estructural de MassFragment para Metabolynx interpretan la informacion mejorada de fragmentos provenientes del sistema SYNAPT® HDMS® para las

capacidades de caracterizacion mds avanzadas en el perfil de moléculas pequefas.
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PARA LA IDENTIFICACION Y CARACTERIZACION BIOFARMACEUTICA

BiopharmaLynx

Desarrollado para obtener una caracterizacién fiable y un flujo de trabajo optimizado, el
sistema BiopharmalLynx™ aprovecha la experiencia lider de Waters en informatica para
analisis de proteinas. Determina la identidad, la pureza y la estabilidad de productos
trabajando con mapas peptidicos o proteinas intactas.

INTEGRACION CON SOLUCIONES INFORMATICAS

MassLynx forma parte del paquete Laboratory Informatics de Waters, que ofrece
soluciones completas para mejorar la capacidad de su laboratorio para capturar datos,
asegurar la informacién y compartir conocimientos. MassLynx ofrece una integracién
estrecha y automatizada con nuestras soluciones informaticas para laboratorios:

Progenesis Ql

Progenesis® Ql y Progenesis QI para protedmica le permiten cuantificar e identificar
con exactitud los compuestos y las proteinas que cambian de forma significativa en
sus muestras émicas. Nuestro enfoque Unico para la codeteccién de los iones de los
compuestos es fundamental para una cuantificacién exacta y precisa y acceder a una
gran variedad de métodos de busqueda que ofrecen gran flexibilidad como LipidBlast,
ChemSpider y Elemental Composition. La potente visualizacién de datos y un flujo

de trabajo dirigido facilitan el uso y ofrecen un alto grado de confianza en los
resultados experimentales.

LivelD

El software LivelD™ permite la clasificacion en tiempo real de las muestras mediante el
andlisis directo de los datos de MS. Los compuestos se miden mediante un modelo sin
sesgo para proporcionar una vista holistica de la muestra. Inicialmente se usan muestras
verificadas de manera auténtica para crear y validar un modelo estadistico multivariante.
A continuacién, los modelos validados se usan para analizar muestras con el fin de
generar clasificaciones en vivo. El resultado es una sencilla respuesta de si o no.

Symphony

El software Symphony™ es una aplicacién cliente/servidor que se activa con una
adquisicion de MassLynx y permite la automatizacién de una o varias funciones de
procesamiento de datos posterior a la adquisicién en una secuencia. Se ha disefiado
teniendo en cuenta la eficacia, la flexibilidad y la creatividad, y permite que los
laboratorios obtengan el maximo valor de los instrumentos LC-MS.

Sistema de gestion de laboratorios NuGenesis

NuGenesis® LMS tiene varios puntos de integracién con MassLynx. El sistema

de gestion de datos cientificos (SDMS) dentro de NuGenesis LMS proporciona
capacidades para capturar informes de MassLynx de manera manual o automética y
almacenar los archivos de datos generados por la aplicacién MassLynx. Ademas de
las funciones para gestionar datos, NuGenesis LMS Connectors puede automatizar
la comunicacién bidireccional de los datos de la muestra y los resultados a MassLynx
con sistemas empresariales de laboratorio como SAP y otros sistemas LIMS
disponibles en el mercado.

[ SOFTWARE MASSLYNX |

WATERS GLOBAL SERVICES

Proporcionamos servicios y
soporte con reconocimiento a
nivel mundial

Las ofertas de servicio y soporte
de Waters se adaptan para
optimizar la productividad del
laboratorio a la vez que se tienen
en cuenta las necesidades reales
en cuanto al presupuesto. Nuestras
ofertas ayudan a mantener el
mdéximo rendimiento del sistema,
reducir al madximo el tiempo de
inactividad, superar los retos de
aplicaciones cientificas y cumplir
con los estrictos requisitos de
cumplimiento. Como su proveedor
de servicio y soporte, estamos
comprometidos con el éxito de su
laboratorio y su empresa.

El soporte de calidad y los servicios
de consulta de Waters garantizan
su éxito en cualquier lugar que se
encuentre su laboratorio en

el mundo.

»

Confirmit

ACE
AWARD

Achievement in Customer Excellence

Waters ha ganado el premio ACE
cada afo desde 2001 por ser los
mejores en su categoria en lo
gue se refiere a conocimientos

técnicos, resolucion de
problemas y soporte a procesos.
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