SYNAPT G2-Si

RESOLUCION EN TRES
DIMENSIONES



LOS BENEFICIOS SON CLAROS

Cromatografia. Movilidad. Masa. Cuando la resolucién de masas y la cromatografia
no bastan, la movilidad iénica de alta eficacia T-Wave proporciona una dimensién

adicional de separacién, basada en el tamafo molecular y la forma.

PROTEOMICA  DESCUBRIMIENTO DE MARCADORES BIOLOGICOS — PRODUCTOS FARMALEUTICOS
LIPIDOMICA  CARACTERIZACION DE ESTRUCTURAS — METABONOMICA  BIDFARMACOS
BIOLOGIA ESTRUCTURAL ~ POLIMERDS ~ CARACTERIZACION DEL PETROLED  IMAGING
DENTIFICACION DE METABOLITOS ~ NANOPARTICULAS — INVESTIGACION DE ALIMENTOS
El sistema SYNAPT proporciona a sus analisis una tercera dimension,

que se ha demostrado que transforma su perspectiva analitica

independientemente de la aplicacion.
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USTED LIDERA EL DESCUBRIMIENTO,
CON NUESTRA TECNOLOGIA LIDER

Si necesita ser el primero en descubrir o en publicar, ya no busque mas, elija la espectrometria de masas
de alta definicion SYNAPT.

Informacién. Elsistema SYNAPT G2-S; utiliza la movilidad iénica T-Wave de alta
eficacia para aumentar considerablemente la capacidad de picos, la especificidad y la
sensibilidad de los analisis.

Informatica. El sistema SYNAPT G2-Si combina la movilidad iénica T-Wave con un
software innovador para transformar los flujos de trabajo especificos y no especificos.

Repercusion. El sistema SYNAPT G2-Si proporciona hoy una ventaja para el Cuadrupolo

descubrimiento Gnica y el maximo potencial para satisfacer sus necesidades futuras.
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SYNAPT G2-Si

QuaNTOF

® Elmejorrendimientoenanalisis
cualitativoy cuantitativa
StepWave, QuanTof y la adquisicion por
MSE “independiente de los datos” se
combinan para ofrecer la mas completa
y fiable identificacion y cuantificacion no
dirigida de compuestos con UPLC/MS/MS,
a los niveles de concentracion mas bajos
en matrices complejas.

B [nnovacion con SYNAPT
High Definition M5™
Todo investigador puede extraer un
contenido de informacién inigualable
y realizar nuevos descubrimientos
imposibles por ningdn otro método,
combinando las separaciones por
movilidad idnica de alta eficacia
T-wave con la MS en tdndem de masa
exacta y alta resolucion.

m Maxima versatilidad
Abarque la mas amplia gama de
aplicaciones con el rango mas extenso
de métodos de adquisicién de datos
dirigida, entradas cromatogréficas y
posibilidades de fuentes de ionizacion.

® Eficienciainstantanea
Consiga la maxima facilidad de uso
y eficiencia del sistema en toda su

organizacién mediante la filosofia
de disefio Engineered Simplicity™
de Waters.

m Exitoacelerado
Optimice el éxito con soluciones
integrales respaldadas por una excelente
red de servicio técnico y de aplicaciones.



La tecnologia QuanTof presenta una destacada combinacion

de atributos de rendimiento:

® Mas de 50.000 FWHM de poder de resolucidn.

B Masa exacta (RMS < 1 ppm).

B Abundancia isotépica exacta.

B |ntervalo dinamico en el espectro y linealidad

en la respuesta del detector hasta 10°.

®m Hasta 30 espectros por segundo.

m Ciclo de trabajo maximo de ToF para métodos

HD-MRM y HD-DDA.

JuaNTOF

Elpusher de alto voltaje y
el reflectron en dos etapas
de QuanTof, que incorpora
rejillas paralelas de alta
transmision, reducen los
tiempos de retorno debidos
a la dispersion de energia
cinética antes del pulso y
mejoran la concentracién
de los iones de alta

energia, respectivamente.

Estas tecnologias
innovadoras se combinan
para proporcionar los
niveles mas altos de
rendimiento en Tof.
Elsingular sistema

de deteccién de iones
combina un multiplicador
de electrones ultrarrapido
y una electrdnica con
detector “ADChibrido”
que proporcionan

una sensibilidad y un
rendimiento cuantitativo

extraordinarios.

SYNAPT G2-Si

Sistema de

deteccién de iones

Pusher de
alto voltaje
Espejo
= de iones
TE—— -_

[

Reflectrén
en dos
etapas



EXPERIMENTE EL MAXIMO RENDIMIENTO
CUALITATIVO Y CUANTITATIVO

Cuando su progreso se vea limitado por falta de informacién o por el riesgo de falsos positivos en su analisis,

la combinacién de la 6ptica de iones StepWave, el analizador QuanTof y las adquisiciones por MSF “independientes

de los datos” aumentaran al maximo sus posibilidades de éxito. Al ofrecer los mejores atributos de rendimiento

cualitativo y cuantitativo, estas innovadoras tecnologias aumentan significativamente la cobertura de compuestos

y la confianza en la identificacién, caracterizacion y cuantificacion para sus aplicaciones mas exigentes.

Primera fase

Dispositivos
T-Wave
combinados

Segunda fase

lones neutros
eliminados

Haz de iones
concentrado

STEP|WAVE

Elsistema APT G2-Si esta
equipado con un orificio de
adquisicion de iones mas grande,
mejor configuracién de la bomba
de vacfo y el revolucionario sistema
Optico de transferencia de iones
StepWave.

Este innovador disefio de T-Wave
doble con eje desplazado transfiere
los iones de la fuente de ionizacion
al analizador de MS de cuadrupolo
con la més alta eficiencia posible,
garantizando al mismo tiempo

la eliminacién activa de los

contaminantes neutros no deseados.

Esto aumenta notablemente las
intensidades de iones en laMS ala
vez que reduce al minimo el ruido de
fondo, mejorando significativamente
los limites de deteccion y la
reproducibilidad de los analisis
cuantitativos.
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Sensibilidad extrema

Los datos muestran el incremento

100 684,35 relativo de la intensidad de la
serial para un ion producto de
[Glul]-fibrinopéptido B.
: 100 684,35
Aumento 30X
813,39
480,26
e 33319 1036,47 128554
169,06 627,32
o
°© T 1 1 1 1 I 1 I 1 1 1 1 1 1 1 m/z
200 400 600 800 1.000 1.200 1.400
341
Fuente de una
generacion anterior
(O o L B B B NI Rl V4 m/z
684,200 684,300 684,400 684,500 200 400 600 800  1.000  1.200  1.400
Resolucién a masas altas
100 956,4304 Los datos muestran la
536,595 distribucidn isotépica del ion
956,214 [M+6H]®* de la insulina bovina.
956,7614 .,
( Resolucién
FWHM
-  »90.000
© 956,09\25 {
957,0960
rd
955,92\70 9,57'2616
0 m/z
955 956 957 958 959 960
B Selectividad y exactitud Maxima cobertura
QuanTof proporciona una abundancia isotépica exacta, de alta Elimine el riesgo de an4lisis incompletos con UPLC®/MSE,
resolucion y masa exacta, un amplio intervalo dindmico y gran un método de adquisicion de datos sencillo y patentado que
velocidad de adquisicidn, sin concesiones, para la separacion cataloga exhaustivamente las muestras en un solo analisis.
or UPLC de muestras muy complejas. . -
P y compre] ®m  Analisis sencillos y completos
B Sensibilidad y linealidad Cuantifique con todas las ventajas del oa-Tof, MSE, Tof-MRM
Stepwave y QuanTof ofrecen LOD y LOQ a concentraciones y HD-MRM:
significativamente mas bajas de lo que jamas se creyd posible ® Cuantifique y confirme un nimero ilimitado de componentes
con la MS de alta resolucion, con linealidad y reproducibilidad en un solo analisis.
excepcionales, incluso en las matrices mas complejas. ® Elimine o reduzca el desarrollo prolongado de métodos.

Consulte series de datos archivadas para detectar, identificar

y cuantificar nuevos compuestos.



Cuantificacidn exacta en > 4 érdenes de linealidad con UPLC/MSE

SYNnAPT G2-Si

50.0004 ULOQ: 500 pg en la columna X Cuantificacién e identificacion
45.000 1 LLOQ: 25 fg en la columna X simultdneas con UPLC/MSE. Todos
"] 4,3 drdenes de linealidad los compuestos quedan registrados
40.000 { Residuales < 20 % con espectros moleculares (MS) y de
35000 1 R2 = 0,99 iones producto (MSt) para facilitar
T la identificacion de los compuestos.
©
i 30.000 4 Los datos de masa espectral
g ]
2 55.000 4 mostrado's correfponden a25pg
3 - de sulfadimetoxina en la columna.
Mej 10X
ejora de
10,000 ] en el LOQ frente a la fuente de la generacion anterior?
5.000 -
0 T T T T r Conc
0,0 10,0 20,0 30,0 40,0 50,0
- 40,2 mDa
Moy f,, 311,0816
100 i w
7 "““’]1 e MS
I
<]
1 123,8988 179,3056 209,3962 245,1001 280,3845 | 349,0429
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100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360
-0,6 mDa o flk
1] £ L]
100 — 156,0776 A MSE
4 o o 1
1 fL - -0,6 mDa
1 AR 5 o 311,0808
o I o L
X 4
4 -1.1 mDa 245,1049
I
] 218,0229
1 | 127,0507 176,0325 | 287,1771  |,329,3606  364,2942
0 T T 1 T T i = T T T T T T m/z
100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360
Intervalo dinamico en el espectro
Los datos muestran insulina bovina
(izquierda) y [Glul]-fibrinopéptido B
Intensidad: 535 (derecha) con una ampliacién > 10 000X.
(error de 1,20 ppm)
Intensidad: 6,04 x 106 100 785,8436
(error de 3,00 ppm) (error de 1,10
,10 ppm)
956,4455 1
100 786,3449
)4 ordenes por segundo
° (error de 0,60 ppm)
& 786,8448
o ]
(error de 3,30 ppm) |
1147,5332
(error de 0,85 ppm) de 1,80 0 T T T m/z
819,9525 (pree v pend) 785 786 787
0 T r|||||'||||| m/z
600 800 1.000 1.200 1.400 1.600 1.800




TRAP T-Wave

INNOVE CON SYNAPT
HIGH DEFINITION MS

;Se ha preguntado alguna vez qué componentes se puede estar perdiendo porque
la resolucion a masas altas o sus métodos actuales de MS en tandem no ofrecen
suficiente selectividad? sFrustrado de que sus técnicas de MS actuales no puedan
resolver ciertos desafios?

Elsistema SYNAPT G2-Si ofrece una plataforma (nica para Elsistema SYNAPT G2-Si High Definition MS con tecnologia ”,
impulsar sus iniciativas de descubrimiento gracias a la ampliacion Triwave ofrece:
de las posibilidades de la instrumentacion de MS convencional. m Separaciones por movilidad iénica T-Wave rapidas y de alta eficacia

. - ® -
SYNAPT High Definition Mass Spectrometry® es la combinacion de m Eliminacién de interferencias, purificacién de espectros

mediciones y separaciones por movilidad i6nica de alta eficacia

T-Wave con MS en tandem de alto rendimiento, lo que permite Aumento significativo de la capacidad analitica de picos

la diferenciacion de muestras por tamafio, forma y carga, ademas m Separacion de isdmeros estructurales y conformacionales,
de por masa. y compuestos isobaricos.
La introduccién de la dimensién ortogonal en la separacion ® |dentificacién y caracterizacién estructural mejoradas de compuestos

por movilidad iénica en gase gaseosa permite aprovechar la m Mediciones de CCS sencillas y reproducibles

seccion transversal de colision de una molécula para aumentar

considerablemente la separacion, la especificidad, la sensibilidad = Herramientas informaticas completas que aceleran la

visualizacién, el procesamiento y la interpretacion de los datos
multidimensionales del SYNAPT G2-Si HDMS.™

y la informacidn estructural en el andlisis.

T-Wave de IMS 100 7
(GRGDS)2+ (SDGRG)2+
o 211,7 A2 222,7 A2
80+
© £
©
>
£ 60
o) .’
© £ Resolucion
(0] .
= o .
¢Qué aporta la movilidad idnica? 3 © @ 40 IM superior a
o (V] 3
Medir la movilidad, o tiempo de deriva, de £ < 40 (Q/AQ)
un ion puede proporcionar informacion sobre 20
su estructura, ya que los iones compactos Tiempo de deriva
con secciones transversales de colision 0 . : . : . :
pequefias tienen una deriva mas rapida que 2 25 3 35 4 45 5

. . . Tiempo de llegada (ms)
los iones extendidos con grandes secciones

transversales de colisién. Las mezclas Mayor potencia de separacidn por IM: el elevado poder de resolucion por
movilidad iénica del SYNAPT G2-Si permite separar facilmente una mezcla

de dos péptidos con secuencias inversas (GRGDS y SDGRG), que difieren
separarse en la fase gaseosa. en solo un 5% de las CCS (Q).> Se indica una resolucién de la movilidad
superior a 40 (Q/AQ) .

de iones compactos y extendidos pueden



A
TRIWAVE

Para acceder a una gama de

posibilidades experimentales Gnica

para mejorar la identificacion,
caracterizacion o localizacion de
compuestos especificos, Triwave
es la clave. Triwave utiliza tres
guias de ionizacién T-Wave™ que
permiten atrapar y acumular los
iones, separarlos en funcién de su
movilidad y después transferirlos
al analizador QuanTof para su
analisis de alta resolucion.

La innovadora configuracion

del Triwave garantiza que la
introduccion de la IM no se haga
a costa de la sensibilidad.

SYNnAPT 6G2-5i

IMS (separacién por
movilidad iénica) T-Wave

I-Wave de TRANSFERENCIA

La movilidad i6nica de alta resolucion
se ha logrado gracias al aumento de
la presion de trabajo del dispositivo
Triwave (mediante la adicién de

una novedosa camara de entrada
Uena de helio en el T-Wave de IMS).3
Las regiones TRAP y TRANSFER

del T-Wave pueden utilizarse de
forma independiente o conjunta

como camaras de colisién, con

(modo HDMS) o sin (modo TOF)
separaciones por movilidad idnica, lo
que ofrece una gama (nica y diversa
de posibilidades experimentales para
lograr una caracterizacion estructural

mejor y mas completa.



TRANSFORME SU CAPACIDAD DE DESCUBRIMIENTO

Hallar compuestos desconocidos impulsa el descubrimiento y el progreso del conocimiento cientifico. Si desea

ver lo que otros no han visto nunca, la singular geometria de los sistemas SYNAPT ofrece una ventaja indiscutible

para el descubrimiento.®®

CAPACIDAD DE PICOS

Gracias a la combinacion de las
separaciones por movilidad iénica

de alta eficacia con un analizador de
tiempo de vuelo de alta resolucion, el
SYNAPT G2-Si aumenta notablemente
la capacidad de picos y el contenido de
informacién en comparacion con los que
se obtienen con la maxima resolucion
cromatografica o de masas por si sola.

UPLC

IMS T-Wave

SEPARACION POR MOVILIDAD IONICA

La separacion ortogonal que permite

la separacion por IM de alta eficacia
incrementa de forma espectacular el
nimero de componentes detectables e
identificables en mezclas complejas,
gracias a la rapida separacion de
moléculas con la misma relacion masa/
carga, sin dejar de ofrecer mediciones
relacionadas con su conformacién en
fase gaseosa.

x
Il

Quanlof

Una metodologia de adquisicién en paralelo
completamente anidada es la clave para aprovechar

todo el potencial de la UPLC (segundos), la separacién MS TOF
por IM de alta eficacia (milisegundos) y la MS TOF | | | | |
de alta resolucion (microsegundos). Las tres técnicas 9 8 7 6 5

de separacion ofrecen la posibilidad de separar sin
dificultad las mezclas mas complejas.

FLUJOS DE TRABA)O PARA HOMSEY CCS

Para permitir la confirmacion de

la identidad de los compuestos sin
ambigiiedades, la combinacién de
movilidad iénica y adquisicién por MSE
“independiente de los datos” (HDMSF)
permite obtener informacién de los iones
producto para todos los componentes
detectables, mientras que los programas
TransOmics, BiopharmalLynx™ High
Definition Imaging, DynamX™ (HDX)

y UNIFI® CCS Research Edition (para
moléculas pequefas) permiten acceder
ahora a todos estos beneficios con
rapidez y facilidad en una amplia gama
de aplicaciones.

hasta 5x
hasta 10x

LC/HDMS

10" segundos



La separacién por movilidad iénica permite
un aumento de la capacidad analitica de

La introduccién de las separaciones por
movilidad iénica T-Wave permite obtener un
mayor ndmero de identificaciones de péptidos
a las concentraciones mds bajas (indicadas
por el recuadro azul). Datos obtenidos en

un estudio proteémico con UPLC/HDMSE.*

MUESTRAS

Preparacion

de muestras

UPLC/MSE
UPLC/HDMSE

Procesamiento
de datos

Hipatesis 1
Hipatesis 2
Hipatesis 3

Notificacion

CONOCIMIENTO

Permite la separacién de isémeros y
proporciona espectros purificados de
mas alta calidad®

La MSF y la HDMSF ofrecen un método
sencillo y genérico para la obtencion
de perfiles exhaustivos de los
conjuntos de datos mds complejos,
para que no tenga que disenar nuevos
experimentos para diferentes conjuntos
de datos. Se generan espectros
moleculares y de iones producto de

100+

%

SYNAPT G2-Si

alta calidad para cada componente
detectable mediante la alineacién del
tiempo de retencién o del tiempo de
deriva (movilidad idnica). 0

La naturaleza exhaustiva de cada
conjunto de datos significa que puede
limitarse a explorar de nuevo

los datos, sin tener que volver a

analizar la muestra.

120
picos con UPLC/IMS/MS
100! Con HDMS
12.000 péptidos
80
S .
S Sin HDMS
3 ’ .
§60 6.000 péptidos
40
20
0
-1 -0,8 -0,2 0,2 0,6 1 1,4 1,8 2,2 2,6
cantidad logaritmica [fmol]
|
Componente 1 Componente 2
&
]
2
2: TOF MS ES+
314,1323 2,32e5
231,0580 332,1421 3
288,1519 Sin HDMS
2451097 Componentes 1y 2
274,0994 333,1444
289,1544 !
116,0512136,0564 163,067%}75"’5.77203 0622;‘7‘9789 246'1127, [ 3 354,1225
0 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440 460 480 SODm/Z
1: TOF MS ES+
314,1331 6,50e4
2310592 Con HDMS
3151338, ) 145 Componente 1
232,059 274,09§9 268,1513 &33,1440
0 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440 460 480 500,"/Z
1: TOF MS ES+
288,1526 2,98e4

La selectividad adicional que
proporcionan las separaciones
por movilidad idnica permite mas
identificaciones y proporciona una
cobertura general para las mezclas
mds complejas.

100+

245,1099

204,0704 731 0940 |246,1131 268,145

175,0712 189 04691
\ {1 2110787

332,1420

Con HDMS

89,1537 333,1425 Componente 2

314,1308 334,1440




AUMENTE AL MAXIMO SU CAPACIDAD ANALITICA
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Investigacidn y diferenciacién

de la estructura del farmaco
ondansetrén y de sus metabolitos
mediante espectrometria de
masas por movilidad iénica de
onda progresiva (datos de MS y de
MS/MS), y modelos moleculares.”

Elsistema SYNAPT G2-Si ofrece una amplia y singular gama de posibilidades

analiticas que permiten abordar y caracterizar moléculas especificas o familias

de componentes con mas detalle y confianza que nunca.

Seccion transversal de colision, porque la forma importa

La seccion transversal de colision (CCS)7 es
una caracteristica distintiva importante de
un i6n, y esta relacionada con su estructura
quimica y su conformacién tridimensional
en fase gaseosa.

La conformacién de una molécula puede verse
influida por diversos factores, como el nimero
de cargas y su posicion. La CCS medida de

un ion puede utilizarse para confirmar su
identidad o investigar su estructura.

La CCS puede determinarse de forma rapida

y sencilla en las separaciones por movilidad
i6nica T-Wave para una amplia gama de
analitos, desde moléculas pequenas, lipidos y
péptidos, hasta moléculas mas grandes, como
polimeros y complejos de proteinas.

| SinCCS Con CCS
Errorde m/z(+/-) 5ppm 10 ppm
Errordert (+/-) 2,5% 2,5%
Errorde CCS (+/-) - 2%
|0 correctas //8 8/8
Falsos negativos 1 0
Falsos positivos 3 0

Separacion de isémeros individuales
y conformacionales, y compuestos
isobaricos.

Determinacion de los sitios
de biotransformacion.

Investigacion de la estructura a
concentraciones fisioldgicas.

Andlisis de muestras heterogéneas.
Amplia capacidad de intervalo de masas.

Punto de identificacién adicional,
"tolerante a la matriz".

Reduccién al minimo de los resultados
positivos y negativos falsos.

Cribado de pesticidas conocidos con CCS en una
prueba de aptitud a pequena escala.

Utilizando los valores de CCS como un filtro
adicional para la identificacién molecular se
pueden minimizar las identificaciones positivas
y falsos negativos, lo que mejora la confianza y
la eficacia del andlisis. La especificidad adicional
que se logra con las mediciones de CCS puede
minimizar los Falsos negativos al permitir la
relajacién de las tolerancias de m/z y/o rt.
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ENTRADA: m/z del precursor

- A
A MSMS del precursor a m/z 455,2910
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Error cuadratico medio = 0,6 mDa

\ o Identificacién estructural automatizada
M?:.:Lf i I""ﬂf;ﬁ:.l del verapamilo con alta resolucion
h y masa exacta por fragmentacién
TAP. Toda la adquisicién de datos,
el procesamiento y la asignacién

L L)

NS

I‘ e estructural se llevan a cabo de forma
.

= automatica con MassLynx, el software
de visualizacién de datos de MSE y el
¢ software MassFragment.

=T

1 C ! Error cuadrético medio = 1,6 mba] C 1ot b Error cuadratico medio = 2,2 mDa
I, iy §
e : %
,.J:J l . X, o T fh H?tl
s 2 S s S o St >y
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SALIDA: espectros
de fragmentacién de masa

exacta de primera
y segunda generacidn.

Fragmentacion en paralelo con alineacion temporal (TAP), para una caracterizacion estructural mas completa

La caracterizacion estructural fiable de componentes, desde Se pueden seleccionar varios componentes de interés

pequefnas moléculas orgénicas hasta especies peptidicas individualmente para la fragmentacion TAP en un gradiente de
modificadas, exige la mejor cobertura estructural y calidad de los UPLC, y después someterse a dos fases de CID, lo que permite una
datos. La fragmentacion TAP ofrece una clara ventaja para crear extensa fragmentacién con alta resolucién y masa exacta para
una estructura completa, mediante una mayor cobertura de los facilitar la caracterizacién estructural sin ambigiiedades.

iones producto, sensibilidad y exactitud en comparacién con las

La separacion por movilidad i6nica desempefia una importante
técnicas tradicionales de MS" o MS/MS. P P P P

funcion activadora, separando los fragmentos de primera
generacion y los de segunda generacion y después, por medio

de los valores del “tiempo de deriva”, facilitando la asociacion
automatizada de fragmentos dentro del software de visualizacién
de datos de MSE.



VERSATILIDAD INIGUALABLE PARA LOS ANALISIS DIRIGIDOS

Disociacion por transferencia de electrones,
para cuando la CID no es suficiente

Cuando se analizan las modificaciones postraduccionales y la
secuenciacion jerarquica es de capital importancia, la disociacion
por transferencia de electrones (EDT) complementa a la disociacion
inducida por colision (CID). Creada especificamente para aumentar
al maximo la confianza, la flexibilidad y la facilidad de uso, la
capacidad de ETD opcional del SYNAPT G2-Si es una funcién
singularmente potente para la secuenciacién de biomoléculas.

TRAP IMS TRANSFER
T-WAVE T-WAVE T-WAVE
Activacién
ETD complementaria
delaCID

Triwave ofrece una plataforma analitica muy flexible para los
estudios de ETD.
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Caracterizacién de un péptido glucosilado enlazado en o de eritropoyetina
mediante LC/MS/MS con ETD. El espectro de ETD presentado aqui muestra
iones producto del ién peptidico, lo que permite determinar la posicion

de la modificacién.

PTM por glucosilacién, enlazada en O
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®  Alto rendimiento: los datos de alta resolucion y masa exacta,
y la elevada eficiencia de reaccion, generan datos de secuencia
de la maxima calidad.

B Flexible: para utilizar diversos reactivos de alta eficacia asi
como separaciones por movilidad iénica con ETD para estudios
fundamentales avanzados.

B Facil de utilizar y mantener: introduccion facil y estable,
y reposicion rapida del reactivo de ETD al MS a través
de la sencillez de la fuente de glow discharge de ETD.

www.waters.com/ETD

1032,1

Precursor a m/z 688 (3+)
FQ(pS)*EEQQQTEDELQDK
PTM por fosforilacion

10317 1032,6

2064,2

2063,2 2065,2

m,
2.000

200 400 600 800 1.000 1.200 1.400 1.600 1.800

Se utiliza habitualmente una activacién complementaria para obtener altos
niveles de fragmentacién por ETD a fin de mejorar la cobertura de la secuencia.
Los datos mostrados corresponden al fosfopéptido de m/z 688 de una digestién
de B-caseina bovina. El andlisis de DDA en modo mixto CID/ETD ofrece
informacion de alta calidad de la secuencia basdndose en el estado de carga.



Flujos de trabajo de MS/MS de alta sensibilidad
Descubrimiento dirigido

El analisis dirigido de datos de alta definicion (HD-DDA) aumenta
considerablemente los limites de deteccién y el nimero de
compuestos detectables en mezclas, con mejoras en:'0!'

® Sensibilidad: aumento de hasta 10x en la intensidad de la sefial
de MS/MS, utilizando un modo de alta transmision habilitado para

movilidad i6nica.

B Velocidad: toma de decisiones mas rapida y mas inteligente para
lograr un tiempo de adquisicién de espectros optimizado y un

mayor nimero de cambios de MS/MS.

100 7

Transmision estandar

773,4

SYNnAPT 6G2-5i

Cuantificacion dirigida

Los métodos de MRM del SYNAPT G2-Si permiten una cuantificacion
mas sensible y selectiva, con las ventajas de la MS/MS de alta
resolucion y las separaciones por movilidad i6nica:'>'?

® Modo Tof-MRM: modo de alta transmision que proporciona
hasta 10x mas sensibilidad para alcanzar LLOD y LLOQ
mejorados. Incluye la tecnologia RADAR para los datos
de barrido completo como una ayuda para el desarrollo
de métodos.

B Modo HD-MRM: utiliza las separaciones por movilidad iénica
T-Wave para aumentar la selectividad por los precursores o
productos, o para adquirir simultaneamente todos los datos
de iones productos con una sensibilidad de hasta 10x."
Incluya HD RADAR para la obtencién de datos de barrido
completo més selectivos.
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5 ’
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Se observan las mejoras en selectividad (de MS/
MS) y sensibilidad (modo de alta transmisién)
cuando se utiliza la MRM de alta resolucién

en comparacién con el modo de MS de barrido

0 T T T T T T T T T T T T T T ? T

0,50 1,00 1,50 2,00 2,50 3,00 3,50 4,00

L trempo completo convencional. ELLLOD para MRM fue de
250 fqg de testosterona en la columna.”



VERSATILIDAD: PORQUE SUS RETOS LO EXIGEN

SYNAPT G2-Si MS y MALDI SYNAPT G2-Si MS son sistemas de tiempo de vuelo con aceleracion ortogonal y cuadrupolo
de nueva generacion, que pueden actualizarse in situ para incorporar la funcionalidad HDMS de la nueva generacion.

Actualizacion del sistema: garantice la inversion

de su Laboratorio SYneeT G2-SI Sistemas SYNAPT 62-5/HOMS

) ) (modos HOMS y Taf)
Porque nunca se sabe qué nuevos desafios nos esperan, MALSYNAPT G2-Si Descubra las ventajas exclusivas de
més opciones de entrada pueden resultarle (tiles: la IMS de alta eficaciay de laMSen
® | afamilia de productos ACQUITY UltraPerformance TaelEt e 22l P 2 e el

estudios de conformacion, reducir
la complejidad de los espectrosy las
interferencias del fondo, y ohtener

mas informacion en los estudios
con RP/RP 2D, intercambio hidrégeno-deuterio (HDX), de fragmentacion.

LC®ha demostrado ser la entrada cromatografica
mas potente y flexible para el andlisis basado en

espectrometria de masas que existe en la actualidad,

cromatografia de convergencia (UPC2®), cromatografia

avanzada para polimeros (APC) y tecnologia nanolile™

SYI'IHI:'A'SI'“EE-Sﬁ Sistema SYNAPT G2-5iMS
plug and play™ (modo Tof]
. SYNAPT E2-5( i
® Laarquitectura con fuente de ionizacién universal Mas SLEE Accedaanuevosniveles de

productividady rendimiento de
Tof con soluciones de sistema
especificas paralas aplicaciones.

de Waters, disefiada para aprovechar al maximo
la UPLC® admite la més amplia gama de técnicas

de ionizacién y las Ultimas innovaciones en

tecnologias de ionizacion.

ESI: ionizacién por electrospray

MALDI:
APCl: ionizacién quimica a presion ionizacién por
atmosférica desorcién con

laser asistida ASAP: sonda para andlisis
ESCi®: ESI y APCi doble nanoFlow™ ES/ por matriz de sélidos atmosféricos

APPI: APGC:
fotoionizacion cromatografia de
a presién gases a presion
atmosférica atmosférica

APCI: jonizacién
quimica a presién
atmosférica

También compatible con las fuentes DESI (Prosalia), DART (lonSense),
LDTD (Phytronix), LAESI (Protea Biosciences) y TriVersa NanoMate (Advion).
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EFICIENCIA INSTANTANEA Y EXITO ACELERADO

CON ENGINEERED SIMPLICITY

El alto rendimiento es clave para la productividad, pero jpor qué hay que trabajar mas para aprovecharlo?

La simplicidad integrada (Engineered Simplicity) es la base del disefio del SYNAPT G2-Si. Esto significa que

aunque el disefo técnico del SYNAPT G2-Si le permite abordar las aplicaciones mas complejas, también esta
disefiado para simplificar y automatizar todo el flujo de trabajo.

PREPARAR ( (")

InfelliStart™ garantiza
que el sistema esta
preparado para ser
usado por expertos

y principiantes por
igual, fanfo sise ufiliza
MS como UPLC/MS o
nanoUPLC/MS.

ANALIZAR (1],

Laarquitecturacon
fuente de ionizacidn
universaly las
tecnologias QuanTaf,
StepWave, Triwave, UPLC/
HOMS,FHD-DDA, HD-MRM
y ETD de Waters le
dotaran de fodo un nuevo
nivel de posihilidades
cuantitativasy
cualitativas.

Por su tranquilidad. Elija Waters Global Services.

Waters Global Services permite a los clientes optimizar las

operaciones del laboratorio ofreciendo asistencia técnica,

actualizaciones, formacién, un servicio de la mas alta calidad

y Waters Quality Parts®

Si desea obtener mas informacion, visite www.waters.com/services.

La simplicidad empieza por IntelliStart

INTERPRETAR Q;

Procese, visualice,
compare e inferprete
los datos mas complejos
de forma automatica.
Después canviértalos
rapidamenteen
informacién significativa
conel saffware
Informatico, que admite
flujos de trabajo de MS
y High Definition M5™
enfre aplicaciones.

DECIDR ( <5

Genereinformes,
compartaresultados
yarchive informacién
facilmente conla
informatica aplicada
al laboratorio

de Waters.

Tome decisiones

mas rapidoy mejaor
que nunca.

ijPongase en marcha con rapidez y los descubrimientos llegaran adn mas deprisal Elsistema SYNAPT G2-Si posee la tecnologia IntelliStart,

una interfaz intuitiva que automatiza las tareas de rutina. Esta tecnologia permite a los investigadores de cualquier nivel utilizar el

instrumento de forma rapida y fiable para generar datos de UPLC/MS reproducibles de la mas alta calidad.

COMPROBACIONES

AUTOMATIZADAS DE

LA RESOLUCION Y LA
CALIBRACION DE LA MS

CONFIGURACION
SENCILLA DE
EXPERIMENTOS
DIVERSOS

INTELLYSTART

&

4

’

COMPROBACION
AUTOMATIZADA
DEL SISTEMA DE LC/MS

MONITORIZACION
AUTOMATIZADA
DEL SISTEMA


http://www.waters.com/services

POR QUE LOS PRINCIPALES INVESTIGADORES VAN POR DELANTE

ALTA DEFINICION SYNAPT

Para ir mas alla de los limites de la espectrometria de masas convencional, puede optar por la dimension adicional

de la separacién por movilidad i6nica de alta eficacia que le ofrece SYNAPT G2-Si HDMS, en una amplia gama

de aplicaciones.

Cuando los principales investigadores afirman que los beneficios de los sistemas de espectrometria de masas
SYNAPT son tan buenos, jpuede usted arriesgarse a quedar fuera de juego?

Mejora los analisis
cualitativos y cuantitativos
de protedmica

“Elsistema SYNAPT G2 de
Waters con movilidad i6nica
ha mejorado mucho la
selectividad para los analisis
de protedmica. La movilidad
idnica, una medida ortogonal,
mejora de forma espectacular
la metodologia MSE sin
marcadores utilizada en nuestra
investigacion. Con respecto
a la tecnologia anterior, la
nueva plataforma G2 HDMSE
permite una determinacion
detallada de iones producto
con medidas cromatograficas
bien caracterizadas, que dan
lugar a una determinacion de
secuencias peptidicas mas
exacta con una cuantificacion
precisa y reproducible”.

Eficiencia creciente
en investigacion

y descubrimiento
farmacéutico

“No esperabamos
que los resultados
fueran tan buenos.
Si hubiéramos tenido
que sintetizar tan solo
estos tres metabolitos,
probablemente habriamos
tardado varios meses,
mientras que el
experimento de LC-MS
con movilidad iénica y
los clculos de modelado
apenas nos llevan
una semana’”.

Mayor confianza en
aplicaciones de cribado
dificiles

“Las determinaciones de CCS
pueden transformar la forma en
que la gente busca compuestos
conocidos ya que, a diferencia
de otros parametros como el
tiempo de retencion, los valores
de CCS no se ven afectados
por las diferentes matrices
y métodos cromatograficos,

y proporcionan un nivel de
confianza mucho mayor de
que se ha encontrado lo que se
estaba buscando”.

Ayuda a comprender la
funcion de la estructura
en la caracterizacion
biofarmacéutica

“Se ha demostrado que la IMMS
revela 2 o 3 poblaciones de
conformaciones en fase gas para
el IgG2s. En cambio, se revela un
solo isémero conformacional en
fase gaseosa cuando se utiliza
IMMS tanto para un anticuerpo
IgG1 como para un lgG2 mutante
Cys-232 Ser, los cuales son ambos
homogéneos con respecto a los
puentes disulfuro. Esto ofrece
pruebas evidentes de que los
isémeros conformacionales de lgG2
en fase gaseosa observados estan
relacionados con la heterogeneidad
de los puentes disulfuro. Ademas,
el analisis por IMMS de isoformas
de disulfuro enriquecidas por
oxidacién-reduccién permite la
asignacion sin ambigiiedades de
los picos de movilidad a estructuras
de disulfuro conocidas. Estos datos
ilustran con claridad cémo se puede
utilizar la IMMS para obtener
rapidamente informacion sobre
la estructura de orden superior de
los productos terapéuticos
de anticuerpos”.
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CON LA ESPECTROMETRIA DE MASAS DE

4307

Visualizacién de las distribuciones de dos iones (mostrados en rojo en
el grafico de m/z frente al tiempo de deriva) que difieren notablemente
en el tiempo de deriva pero cuya diferencia de masa es tan pequena que
necesitarian un poder de resolucién de m/z superior a 1,8 millones para
poder diferenciar los iones sin la separacion por IMS T-Wave.

Intensidad

(=]

Las distribuciones espaciales de los dos iones son claramente diferentes
cuando se representan utilizando la m/z y el tiempo de deriva para generar
las imdgenes, como se muestra en los dos paneles para la m/z 545,9499
y lam/z 545,9502.

EUMALDI SYNAPT G2-Si utiliza un léser de estado sélido de 2,5 KHz y permite
adquirir imagenes con una resolucion espacial de hasta 15 um.

%

Intensidad

Amplia la capacidad de los
investigadores para caracterizar

mejor las microestructuras
de los polimeros

“La IMS/MS esta empezando a atraer
adeptos entre los investigadores
analiticos que reconocen los
decisivos beneficios que se
obtienen al combinar el analisis
de masas con la separacion idnica
dependiente de la forma. Como
sefiald el profesor [Jim] Scrivens
[de la Universidad de Warwick,
Reino Unido], “La capacidad de
seguimiento de familias de iones
es un aspecto extraordinariamente
potente de esta técnica”. Luego
afiadio que, de forma més general,
la IMS/MS ofrece una plataforma
“para separar y visualizar
todos estos tipos diferentes
de compuestos en un solo
experimento con alto contenido
de informacién que es superior
a otros enfoques”.

o

Biologia estructural: informacion
Unica sobre los mecanismos
bioldgicos

Elsistema SYNAPT ofrece una
dimension totalmente nueva y es

la plataforma de eleccién para

el analisis estructural rapido de
complejos proteicos heterogéneos
de gran tamano. Se han publicado
decenas de articulos basados en las
caracteristicas Unicas del SYNAPT MS
de alta definicion.’

Mejora en la caracterizacion

estructural de proteinas con HDX y

movilidad i6nica

“De manera importante, las
separaciones por movilidad idnica
ofrecen una dimensidn ortogonal de
separacion ademas de la
cromatografia liquida de alta
resolucion de fase reversa (RP-HPLC).
La dimensién adicional de separacién
permitié la desconvolucién de patrones
de isotopos solapados para péptidos
coeluyentes y la extraccion de valiosos
datos de incorporacién de deuterio para
estos péptidos. Tomados conjuntamente,
estos resultados indican que la inclusién
de la separacién por movilidad idnica en
los andlisis por MS HX mejora todavia
mas la parte de espectrometria de
masas de estos experimentos”.

Localizacion espacial mejorada en los
tejidos: imagenes de alta definicion
(HDI) MALDI

Para determinar la eficacia de un farmaco,

es fundamental comprender su distribucion

en el tejido vegetal o animal. Las imagenes
adquiridas con MALDI MS proporcionan esta
capacidad. No importa si desea determinar

la ubicacién de péptidos, lipidos, farmacos

o metabolitos de farmacos; HDI™ MALDI, la
combinacién de las separaciones por movilidad
ionica de alta eficiencia y de MALDI, le ofrece,
de forma Unica, la capacidad para determinar
la distribucion de los compuestos diana sin
interferencias de los iones de fondo ionizados
simultaneamente.

“..las imagenes de IM-MS proporcionan
varias ventajas Unicas, como (1) la
adquisicion de imagenes selectivas de
compuestos isobaricos (lipidos frente a
péptidos) o de subpoblaciones estructurales
o conformacionales del mismo compuesto
en funcion de su IM, (2) la separacion o
el rechazo del ruido quimico enddgeno no
deseado, (3) la reduccion de los efectos de
supresion de iones en la fuente del Tof-MS
mediante la separacion temporal por IM
de los analitos y (4) la utilidad potencial
de la IM-MS/MS casi simultanea de
todos los analitos a coordenadas de
pixeles especificas”.
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