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. Preparado para obtener
aun mas?

Conocer qué componentes contiene una muestra y en qué
concentraciones, le ayudara a sacar las conclusiones y a
realizar los avances de los que depende su organizacion.

El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250 todo en uno, junto con el
completo software Agilent MassHunter, le proporciona respuestas
oportunas y fiables en sus aplicaciones de GC/MS mas complejas.
Es un instrumento de excepcional calidad para dar respuesta a
cualquier desafio de identificacion, cuantificacion o exploracion
asociado a la GC/MS:

— realizacion de estudios de metabolémica avanzados

— cribado de pesticidas en matrices complejas

— identificaciéon de compuestos en distintas matrices

— Andlisis de niveles de contaminantes en materias primas de
procesos quimicos.

El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250, disefiado para conseguir
un excelente rendimiento y mejorar la robustez de las pruebas
de laboratorio, le proporciona lo que su organizacion necesita:
resultados excelentes en todo momento.

Fiabilidad extraordinaria, tanto para flujos de trabajo de cribado de rutina como para
realizar descubrimientos revolucionarios

El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250 le ofrece mas: Para que tenga que preocuparse menos por:
— Deteccion de alta sensibilidad — Lanormativa futura

— Cuantificacién precisa — Laincertidumbre de los resultados

— Capacidad de explorar — Las especies verdaderamente desconocidas
— Espectros simplificados — Eltiempo de interpretacion de los datos

— Datos reproducibles — Laambigliedad en las réplicas

— Intervalo dinamico — Los falsos negativos y los falsos positivos

Los crecientes desafios analiticos demandan nuevos métodos y planteamientos innovadores

Desde hace mas de 40 afios, las innovaciones de Agilent ayudan a diversos laboratorios a satisfacer la demanda de andlisis cada
vez mas detallados. El sistema 7250 es nuestro sistema GC/Q-TOF mds avanzado, y esta disefiado para ofrecer un rendimiento y
una robustez de las pruebas de laboratorio excepcionales.



¢Necesita una identificacion mas segura?

«Los instrumentos de Agilent No tener una vision global puede acarrear graves implicaciones para sus actividades
de investigacion, desarrollo y control de calidad. La destreza analitica del sistema

son muy Utiles para nuestro GC/Q-TOF Agilent 7250 y del software MassHunter le ofrecen una capacidad de

laboratorio por tres motivos: identificacion de compuestos inigualable.
son fiables, precisos y faciles — Conozca sus compuestos. Los espectros sin distorsiones, con calidad de
de usar». biblioteca, le permiten una identificacion fiable de los compuestos mediante su

comparacion con bibliotecas comerciales.
- Dr. Mike Thurman

Centro de Espectrometria de
Masas Aplicada a Analisis

— Confirme las férmulas. La fidelidad isotépica mejora la seguridad a la hora de
asignar férmulas moleculares.

— Detecte trazas de analitos. Garantice un amplio intervalo dindmico dentro del
espectro aunque exista una coelucion abundante.

Medioambientales, Universidad
de Colorado
— Identifique estructuras. Las medidas de alta resolucion mediante MS/MS'y el
espectro de iones producto con masa exacta pueden proporcionar informacion
sobre la estructura, mejorar la selectividad y evitar las interferencias de la matriz.
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Fidelidad isotdpica

La fiabilidad de la identificacién de
compuestos precisa algo mas que una
buena exactitud de masa. También es
necesario considerar las caracteristicas
independientes del compuesto, como la
coincidencia de patron isotopico.
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Alta resolucion y exactitud de masa
para pesticidas

Es necesario disponer de una alta resolucién para
poder separar los analitos de las interferencias.
Sin embargo, al analizar en matrices complejas
componentes a nivel de trazas, también deben
mantenerse otras caracteristicas de rendimiento,
como un amplio intervalo dinamico y una

alta sensibilidad.

El ejemplo que se muestra es uno de esos casos:
el andlisis de tiametoxam, un insecticida con una
concentracion de 5 partes por billén en aguacate,
una matriz compleja con importante ruido de
fondo. Incluso en esas condiciones, los picos de
masa caracteristicos aparecen separados del
ruido de fondo con una exactitud de masa que
cumple los requisitos de las directrices de la UE
SANTE/11945/2015.

Ademas, este nivel de prestaciones analiticas

espectrales puede conseguirse independientemente
de la velocidad de adquisicién o del rango de masas.

Amplio intervalo dinamico en
matrices complejas

El amplio intervalo dinamico dentro del
espectro posibilita una deteccién fiable
de analitos a nivel de trazas en presencia
de mucho ruido de fondo o especies
coeluyentes. Normalmente, el sistema
7250 ofrece cuatro 6rdenes de magnitud
para el intervalo dindmico dentro del
espectro, incluso en matrices complejas.
Este ejemplo muestra un rango >16.000:1
para la fosforiletanolamina (4TMS) en una
muestra bioldgica compleja de extracto de
pulmon de ratén.
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La promesa de valor Agilent

Le garantizamos al menos 10 afios de uso del instrumento desde la fecha de
compra. De lo contrario, le abonaremos el valor residual del sistema a la hora de
adquirir un modelo mejorado.
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generados por MS/MS a partir de
un posible ion molecular, el software

Molecular Structure Correlator puede
proponer posibilidades y probabilidades
en relacion con la estructura de los
compuestos a partir de los datos de

los fragmentos.

Permite analizar los compuestos con identidades o estructuras desconocidas
para acotar el intervalo de posibilidades.



.Busca mejores respuestas cuantitativas y cualitativas?

El algoritmo SureMass de Agilent
MassHunter para detectar caracteristicas

La cuantificacion selectiva y la adquisicion no selectiva constituyen una potente
combinacion. El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250 ofrece una precision cuantitativa
sin igual con una resolucion simultanea de masas elevada y un intervalo dindmico
amplio. Ademas, la electronica de Ultima generacion permite una amplia linealidad
y respuestas consistentes incluso para trazas de analitos en matrices complejas.

SureMass, un exclusivo algoritmo de procesamiento de sefiales optimizado para
datos de masa exacta de alta resolucién, aumenta ain mas el intervalo dindmico
lineal. También ayuda a conseguir una exactitud de masa superior al tiempo que

quimicas estd disefiado especificamente
para datos de perfil MS de alta resolucién.

Cuantificacion precisa en una matriz compleja

proporciona una alta velocidad y sensibilidad de deconvolucién cromatografica para
analisis no selectivos.

El amplio rango dinamico lineal proporciona resultados cuantitativos precisos para concentraciones variadas. Los factores
de respuesta se mantienen incluso para concentraciones bajas en muestras complejas, como se muestra en esta curva de
calibracion para fonofos en concentraciones entre 0,5y 1.000 partes por billén en una matriz de aguacate.
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|dentificacion de compuestos mas sencilla con técnicas
alternativas de ionizacion de baja energia

Con el sistema 7250, el Unico sistema GC/Q-TOF de alta resolucién del mundo, podra La fuente 7250 de El de baja energia
aplicar flujos de trabajo que hasta ahora resultaban poco practicos o sencillamente
imposibles. Este sistema permite crear espectros simplificados que no dependen ®

de técnicas especiales y al mismo tiempo conserva la aplicabilidad universal de la
ionizacién por impacto electrénico (El).

La fuente de El de baja energfa 7250 se basa en la fuente de alta eficiencia (HES)
probada en los sistemas de GC/MSD Agilent 5977 y de GC/TQ Agilent 7010. Esta ®
optimizada para el funcionamiento en El de baja energia pero, aun asi, ofrece

unos resultados excelentes con una ionizacion convencional a 70 eV. Ademas, las
modificaciones realizadas en el disefio de HES amplifican la sensibilidad analitica de

la ionizacién por impacto electrénico de baja energia para conseguir un cambio de Filamento
paradigma en la ionizacion de baja energia para GC/MS. centrado o

Iman axial de
Combinadas con fuentes de ionizacién quimica intercambiables que permiten tanto alta resistencia
PCIl como NCI, las opciones de ionizacién de baja energia del sistema GC/Q-TOF
Agilent 7250 simplifican sus analisis mas complejos. Disefio de lentes
- ldentifique con confianza. Obtenga informacion sobre iones moleculares para la optimizado

elucidacién estructural posterior.

— Extienda sus limites. lonice a través de las clases de analitos mientras evita las
importantes pérdidas de sensibilidad analitica comunes con otras técnicas de
ionizacion de baja energia.

— Mejore la eficiencia. Aproveche el rendimiento comprobado de la tecnologia de
fuente de iones del lider mundial en el campo de la GC/MS.



Identificacion de los metabolitos en las matrices mas complejas

La reduccion de la energia de ionizacién de la fuente crea un desplazamiento del espectro hacia el ion molecular. En este caso,
una menor energia del electron corresponde a una mayor abundancia relativa del ion molecular de este compuesto desconocido.

Identificacion del ion molecular mediante baja energia del electrén
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Andlisis de alimentos

Proteccion de su reputacion y la de sus clientes
con la resolucion de problemas reales

Los productores y consumidores de alimentos se enfrentan a amenazas tales

como la adulteracion alimentaria y el etiquetado fraudulento. Ademas, el comercio
internacional, las exigentes normativas y la creciente concienciacion publica impulsan
la necesidad de realizar analisis alimentarios mas frecuentes y detallados.

El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250 le ayudara a superar estos retos con una unica
plataforma optimizada. Los usos tipicos del sistema GC/Q-TOF en el analisis
alimentario incluyen:

— Cribado de compuestos sospechosos con cuantificacién selectiva basada en el
PCDL de pesticidas de masa exacta

— Cribado no selectivo mediante deconvolucién SureMass y amplias bibliotecas de
El de masas unitarias como NIST

— Clasificacion de alimentos para detectar fraudes

La importancia de la matriz

La adquisicion no selectiva y las bibliotecas de espectros de masa exacta le permiten el cribado completo
de pesticidas en matrices alimentarias.

Numero de pesticidas
a10ng/ml+20 %

® Manzana 117
Aguacate 118

& Pepino 117

® Melocotén 119

A Salmén 118

. ¢ Tom 119
Pesticidas n.° 1-120 omate

120 pesticidas marcados en tres matrices alimentarias Exactitud cuantitativa a 10 ng/ml. Se muestra una comparacion rdpida con los
diferentes, incluidos el aguacate y el salmoén. Los valores de limites residuales maximos (MRL) para seis matrices alimentarias de distinta
reproducibilidad (% DER) para las concentraciones de marcado complejidad. Incluso en el caso de matrices complejas, como el aguacate y el
de 5y 10 ng/ml confirman un rendimiento analitico excelente. salmon, la precision cuantitativa cumple los requisitos de las directrices de la UE
También se muestran dos ejemplos de réplicas de iones SANTE/11813/2017 para mas del 97 % de las parejas pesticida-alimento analizadas.

caracteristicos detectados.



Facil reconocimiento de falsos positivos mediante el flujo de trabajo de cribado de compuestos
sospechosos mediante GC/Q-TOF
Evalle facilmente lotes de muestras grandes para cientos de compuestos de interés y sospechosos con un unico método de

andlisis. El software MassHunter proporciona mediciones cuantitativas simultaneas de los compuestos de interés. También
le permite seleccionar bibliotecas espectrales de alta resolucion para compuestos sospechosos sin referencia de calibracion.

Cribado simultdneo de compuestos de interés y sospechosos utilizando una herramienta de analisis de datos

«El sistema de GC/MS Q-TOF
nos permitio confirmar
los resultados positivos,
pero también evitar l0s
falsos positivos».
- Dr. Peter Furst,
Departamento de Servicios
Analiticos Centrales, Instituto de

Andlisis Quimicos y Veterinarios
de Miinsterland-Emscher-Lippe
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El sistema GC/Q-TOF Agilent 7250, combinado
con nuestra biblioteca y base de datos personal de
compuestos (PCDL) para GC/Q-TOF de pesticidas
y contaminantes medioambientales, le permite
cribar cualitativamente mas de 1.000 compuestos
de interés. Todo ello sin necesidad de patrones
auténticos. Un flujo de trabajo simplificado le
permite personalizar cualquier PCDL para ampliar
el alcance de su cribado.

La capacidad de diferenciar los resultados verdaderos de las identificaciones falsas,
incluso cuando no se analiza un patrén para compararlo, refleja la alta resolucion y el
rendimiento de masa exacta del sistema GC/Q-TOF Agilent 7250.



Control de la autenticidad de los alimentos y deteccién de fraudes

El fraude alimentario es un negocio en rdpida expansion y evolucion. El tiempo de vuelo (TOF), combinado con un enfoque no
selectivo, es un método de cada vez mas utilizado para detectar fraudes alimentarios y adulteracion de los alimentos. Para
agilizar la caracterizacion de alimentos con GC/Q-TOF de alta resolucion, utilice el software Agilent Mass Profiler Professional
(MPP) para crear un modelo de clasificacion y el software Agilent MassHunter Classifier para detectar fraudes.

Las herramientas de visualizacion del software MassHunter Classifier incluyen listas de compuestos y gréficos PCA tridimensionales

M+5%PS
M
PS
PQ Sz

Los datos de masa exacta y alta resolucion de GC/Q-TOF, asi como el software de analisis diferencial, permiten el cribado rutinario de
muestras alimentarias para su clasificacién y la deteccion de fraudes alimentarios.

¢Quiere ver como el Q-TOF protege contra los falsos positivos?

Conozca un flujo de trabajo simplificado para el cribado y la cuantificacién de
pesticidas y contaminantes ambientales en extractos de fresa mediante GC/Q-TOF

iviiiclevilicl U de alta resolucién y una biblioteca de masa exacta. Descargue la nota de aplicacién
Expanded Accurate Mass Library

of Pesticides and Environmental

Pollutants




Andlisis medioambientales

Cribado de contaminantes conocidos e identificacion de
compuestos desconocidos

Todos los dias surgen nuevas preguntas acerca del impacto de la actividad
humana sobre el medio ambiente y del impacto del medio ambiente sobre
nosotros. Las revolucionarias mejoras tecnoldgicas del sistema GC/Q-TOF Agilent
7250 se han disefiado para obtener estas respuestas Utiles de forma sencilla

y eficiente.

El uso de técnicas de MS de alta resolucion (HRMS) de masa exacta para
caracterizar contaminantes conocidos y desconocidos esta ganando popularidad.
Para lograr una alta sensibilidad, junto con un alcance ampliado del andlisis, el
sistema 7250 puede utilizarse en flujos de trabajo completos que incluyen:

— Cuantificacion selectiva
— Cribado de compuestos sospechosos
— Cribado no selectivo de contaminantes

Ademas, el procesamiento retrospectivo le permite medir una vez y analizar
repetidamente con datos de espectros completos, que podra utilizar para detectar
nuevos compuestos de interés en el futuro.

Fiabilidad de la identificacion

El software MassHunter Unknowns Analysis, que utiliza la funcién SureMass de procesamiento de sefiales y la herramienta
ExactMass, le ofrece una eficacia y una sensibilidad superiores a las técnicas de deconvolucidn convencionales. Incluso
permite extraer e identificar componentes minoritarios en presencia de una sefial dominante de ruido de fondo.

La funcion ExactMass anota los iones con formulas de fragmentos, lo que le permite identificar con seguridad los compuestos
aunque se utilicen bibliotecas MS con espectros de masas nominales de sistemas de MS cuadrupolares.

La herramienta ExactMass (rectangulos rojos) ayuda a proporcionar una confirmacion adicional de los aciertos de la biblioteca de masa unitaria
basada en la masa exacta. Los iones compuestos representativos se resaltan en el diagrama de espejo cuando m/z corresponde a la férmula
encontrada en la biblioteca. La flecha azul sefiala el componente deconvolucionado en la matriz del suelo.
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Biblioteca de masa exacta para el analisis de PFAS en muestras medioambientales

El desarrollo de bibliotecas de masa exacta en aplicaciones medioambientales es clave para ampliar

el alcance de los compuestos controlados y permitir una deteccion fiable de compuestos de interés/
sospechosos. También brinda la oportunidad de utilizar un enfoque de cribado de compuestos
sospechosos que ofrece una mayor sensibilidad y flexibilidad en comparacién con el cribado no selectivo.

Ejemplos de diferentes clases de compuestos PFAS de la PCDL PFAS

Nonafluoro-1-yodobutano (PFBI)
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Alcohol fluorotelémero 6:2 (FTOH 6:2)
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Acrilato de fluorotelémero 8:2 (FTAC 8:2)
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Metacrilato de 2,2,3,3,4,4,4-heptafluorobutilo (FTMAC 3:1)
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Acido perfluorooctanoico (PFOA)
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Alcohol fluorotelémero detectado en el suelo mediante cribado con GC/Q-TOF y PCDL PFAS



Energia y analisis quimicos

Potencie su productividad y garantice la
calidad del producto

La caracterizacion del contenido de una muestra compleja no es una tarea sencilla.
Requiere conocimientos, informacién y potentes capacidades analiticas que se encuentran
en el sistema GC/Q-TOF Agilent 7250. Estas capacidades incluyen las medidas de masa
exacta de alta resolucion, opciones de ionizacion por impacto electronico de baja energia
e ionizacién quimica, rapida adquisicion espectral con compatibilidad plena con el andlisis
GC x GCy elevada sensibilidad de las medidas mediante MS/MS.

— Laelevada velocidad de adquisicion de hasta 50 Hz y un poder de resolucion
independiente de la velocidad le permite caracterizar picos cromatograficos
estrechos o picos ultraestrechos obtenidos mediante GC 2D.

— La simplificacién espectral le permite deducir iones moleculares, por lo que puede
aprovechar las opciones de ionizacion de la GC/MS de baja energia.

— La combinacion de los espectros de iones producto con masa exacta de alta
resolucién con el potente software Molecular Structure Correlator permite conocer
las estructuras quimicas.

Parafinas y naftenos
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Parafinas y naftenos

Sulfuro de hexadecilo: C32H66S
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Esta figura muestra como el
modulador de flujo inverso
de Agilent ayuda a obtener
resultados fiables. El gréafico
completo de la GC 2D ilustra
la separacioén precisa de los
componentes del diésel.

Reduzca la complejidad
espectral con una
revolucionaria fuente de
jonizacion por impacto
electrénico de baja energia
que mantiene en gran medida
la sensibilidad analitica al
tiempo que permite una
inclinacion espectral hacia los
iones moleculares.



Investigacion en biociencia

Avance en el estudio de la biologia de sistemas

Cada dia surgen nuevos conocimientos sobre la salud humana, el diagndstico
y la comprension de las enfermedades. La investigacion que promueve estos
avances requiere un disefio y una ejecucion minuciosos de los experimentos.
Haga avanzar su investigacion con los datos de alta resolucién producidos por
el sistema GC/Q-TOF Agilent 7250 y su software. Juntos, le permiten identificar
mas compuestos en matrices bioldgicas y revelar tendencias ocultas.

Un flujo de trabajo de metabolémica centrado en las trayectorias

Los estudios metabolémicos complejos se benefician de la alta
sensibilidad analitica de los espectros completos y la exactitud de masa
del sistema GC/Q-TOF Agilent 7250, asi como de la capacidad de MS/MS
para posibilitar la elucidacion estructural de metabolitos desconocidos. El
intervalo dindmico ampliado del sistema permite una cuantificacion precisa
y simultanea de los metabolitos presentes en una célula.

Pathway Architect, disponible con el software Mass Profiler Professional,
aporta un contexto bioldgico a los datos espectrales de masas. Con
Pathway Architect, puede tomar resultados de experimentos «dmicos»
unicos o multiples y representarlos para obtener trayectorias bioldgicas
candnicas. También puede analizar, visualizar e interpretar la informacién
de la trayectoria. Este flujo de trabajo centrado en las trayectorias acelera
su ruta desde el descubrimiento y la comprension hasta la validacion, y le
permite planificar y ejecutar eficazmente su préxima serie de experimentos.

Ejemplo de resultados de Pathway Architect: Biosintesis de NAD
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Identificacion agil de metabolitos con una biblioteca espectral y una base de datos de metabolémica
de masa exacta

La nueva base de datos y biblioteca personal de compuestos (PCDL) de metabolémica GC/Q-TOF de Agilent es una
biblioteca espectral de alta resolucion con mas de 900 compuestos. Representa una amplia clase de metabolitos.

Glicerolipidos y esfingolipidos, 11

Cetodcidos, 12

Cofactores, 10

Flavonoides y taninos, 13 Compuestos organohalogenados, 9

‘ Aldehidos, 8

Péptidos, 13

Aminosacaridos y acidos de azucar, 14
Fosfatos de azucar, 15 ’

Catecoles, 16 I

Derivados de piridina, 16

Terpenoides, 17
-1

Indoles y derivados, 17

Acidos carboxilicos, 132

Esteroides, 21

Exposoma humano, 22

Aminoacidos y

Nucledsidos y nucledtidos, 22 .
derivados, 125

Metoxifenoles, metoxibencenos
y otros compuestos fenoxi, 25

Contaminantes, 27

Carbohidratos, 83
Derivados del 4cido benzoico, 30

Farmacos, 31

Alcoholes y
polioles, 79

Aminas, 33

Acidos grasos y

Hidroxiacidos, 39 Fenoles. 61 derivados, 74

Purinas, pirimidinas y derivados, 48 ’
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Software de Agilent

Encuentre las respuestas que busca

El software Mass Profiler Professional transforma
datos complejos en resultados claros

El andlisis diferencial entre grupos de muestras pone

de relieve los aspectos estadisticos significativos a la

hora de realizar estudios comparativos. En este ejemplo
identificamos diferencias entre metabolitos de individuos
sanos y e personas con insuficiencia cardiaca. Para facilitar la
visualizacion, los resultados se muestran en forma de analisis
de variacion de abundancia en un grafico de volcan.

«El sistema de MS Q-TOF de alta resolucion, en combinacion con el software Mass Profiler, nos ha permitido
estudiar los distintos componentes de la matriz que coeluyen con los pesticidas de interés».

- Dra. Carmen Ferrer,
Departamento de Quimica Analitica, Universidad de Almeria

El software Agilent ChemVista incluye amplias y "
T . assBan’k.de
completas bibliotecas integradas Norteamérca
EPA

Agilent ChemVista es una aplicacion de software independiente

. Sy MassBank Productos
gue gestiona las bibliotecas espectrales creadas por A quimicos
espectrometria de masas LC/Q-TOF y GC/Q-TOF. Integra los ’
detalles del compuesto, el tiempo de retencién y la informacion
espectral de multiples fuentes, lo que le permite:

— Acceder a multiples bases de datos publicas y bibliotecas :
conservadas. : :

— Organizar, gestionar, editar o crear espectros.
. . . . e Agilent
- Facilitar los flujos de trabajo de identificacion dentro de las PCDL* Y
aplicaciones de analisis de datos MassHunter y mas alla.
] ]

— ldentificar compuestos con mayor confianza.
*Bases de datos y bibliotecas de compuestos personales conservadas

Ademas, ChemVista incluye un amplio contenido precargado de
bibliotecas y bases de datos.
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Agilent CrosslLab es una herramienta de Agilent que integra servicios, consumibles y gestion de los recursos
C ro SS La b del laboratorio para, entre otras cosas, mejorar su eficiencia, agilizar las operaciones, aumentar el
tiempo de actividad de los instrumentos y desarrollar las capacidades de los usuarios. Como empresa
lider del sector, nuestros servicios se encargan de que sus instrumentos siempre funcionen con el
rendimiento 6ptimo e incluyen la actualizacion tecnoldgica, la consultoria de aplicaciones, la reparacion,
el mantenimiento preventivo, la verificacién de conformidad y la formacion.

From Insight to Outcome

Agilent CrosslLab es compatible con los instrumentos de Agilent y ciertos instrumentos de otras
marcas. Ofrece soporte de consultoria para los procesos de definicion de flujos de trabajo, analisis de
laboratorio, conformidad, gestion de inventarios y gestion de activos, incluidos servicios de traslados.

Obtenga mas informacion acerca de Agilent CrossLab y consulte ejemplos de como nuestros
conocimientos pueden ayudarle a mejorar sus resultados.
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Para obtener mas informacion, visite:
www.agilent.com/chem/gcms-qtof

Encuentre un centro de atencion al cliente de Agilent en su pais:
www.agilent.com/chem/contactus

Espafia
9011168 90
customercare_spain@agilent.com

Europa
info_agilent@agilent.com
Asia-Pacifico
inquiry_Isca@agilent.com
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