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LA EVOLUCION DE LOS SISTEMAS
DE DATOS CROMATOGRAFICOS

(CDS) COMO SOPORTE ANALITICO

La evolucién de los Sistemas Cromatograficos.

Esta nota ha sido desarrollada por Soluciones Analiticas

Los avances tecnologicos en instrumental
analitico no se detienen. Requerimientos
cada vez mas exigentes en hardware deben
ser acompanados por un software capaz
no Unicamente de controlarlo, sino, y aun
mas importante, de ser una herramienta
con la capacidad de asistir al usuario en
los procesos de adquisicién y andlisis de
datos, reportar resultados, interconectarse
con otras herramientas informaticas, auto-
matizar trabajos de rutina y cumplir con
politicas de calidad. Si, ademas de tener
todas esas caracteristicas, las ejecuta en
forma simple, veloz e intuitiva, pasa de ser
una herramienta a convertirse en un aliado
imprescindible.

CONTROL DE INSTRUMENTOS MEDIANTE
SISTEMAS DE DATOS CROMATOGRAFICOS
La historia del control de instrumentos
mediante los sistemas de datos croma-
tograficos (CDS, por sus siglas en inglés:
chromatography data system) se remonta
al desarrollo de la computadora personal
(PC) a principios de la década de 1980,
que llevo a la introduccién de CDS basados
en PC (Figura 1). Operativamente, fueron
similares a los integradores basados en
microprocesadores creados en la década
de 1970, pero la diferencia radico en que,
con la PC, los archivos de datos de todas
las inyecciones de una secuencia estaban
disponibles para su reprocesamiento. La
adquisicién de datos de cualquier ins-

trumento solo era posible a través de la
conversion de la senal de salida analégica
a una senal digital que podia ser leida por
los CDS (conversién A/D). Esta conversion
A/D permitia el registro de un solo canal de
datos del instrumento y no cubria el control
del instrumento en absoluto.

Con el aumento de rendimiento en las PC
se hizo mas asequible para los fabricantes
incluir el control de instrumentos, ademas
de herramientas de visualizacion de datos y
procesamiento. Aun asi, los CDS solo eran
capaces del control digital de instrumentos
que hubieran sido provistos por el mismo
fabricante y estaban limitados a un croma-
tografo por PC. Con el tiempo se amplio
el control a multiples instrumentos por PC,
aunque continuaban suscriptos a un Unico
fabricante. Este tipo de instalacién fue
denominada Workstation (Figura 2).

Comunmente los laboratorios han tenido
siempre una gran variedad de cromatégra-
fos de diferentes fabricantes. Mediante el
uso de Workstations con diferentes CDS
se multiplicaban los problemas relaciona-
dos con las diferencias inherentes a cada
marca para el manejo de datos, la capa-
citacion, la validacion y los cumplimientos
regulatorios. La Unica manera de reducir
el nimero de CDS diferentes era utilizar la
conversién A/D para crear una sefal digital
que pudiera ser leida por el CDS elegido,

y ceder el control de los instrumentos
para duplicar asf la cantidad de procesos
para una misma tarea, con los problemas,
fundamentalmente, de fluctuacién de los
picos, exceso de ruido y una completa falta
de trazabilidad.

Los avances de las PC en la década de
1990, combinados con mejores estandares
de velocidad de trasmisién de datos, per-
mitieron el uso de CDS a través de redes.
Con el uso de caracteristicas en red de tipo
cliente/servidor, se logré aislar fisicamente
el control de instrumentos del manejo de
datos; esto brind6 mas seguridad al sistema
y los datos adquiridos, y permiti6 cumplir
directrices regulatorias, lo que facilito la
tarea de resguardo de datos (backup),
control de permisos de usuarios, centrali-
zacion de métodos y reportes. Todo lleva al
aumento de productividad dependiente de
los tiempos que se ahorra en la eleccién de
un CDS eficiente.

DEMANDA ESTABLECIDA DE CONTROL DE
INSTRUMENTOS MULTIVENDEDOR

Con la creciente adopcién de configura-
ciones diferentes dentro de una misma
compania, la vinculacién rigida entre ins-
trumentos y CDS comenzo a erosionarse.
Algunos proveedores empezaron a centrar-
se en el desarrollo de soluciones eficientes
en CDS, mientras que otros solo atendian el
desarrollo de sus instrumentos.
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Distintos fabricantes de instrumentos, sin
la capacidad de desarrollo de software,
comenzaron a confiar el control de aque-
llos a un CDS que los contuviera. Algunos
proveedores de CDS vieron sus productos
como una real oportunidad por la impor-
tancia vital de estos para el éptimo desa-
rrollo de los laboratorios de cromatografia,
y dieron soporte a instrumentos de terceros
(control de mdltiples proveedores).

En un principio, los beneficios de la gestion
de datos centrales, y su almacenamiento,
daban una solucién mediante converso-
res A/D para la adquisicion de datos de
instrumentos de terceros. Pero con el lan-
zamiento de la norma 21 CFR part 11 de
la Food and Drug Administration de los
Estados Unidos (FDA), en 1997, el control
digital de los cromatdgrafos pasé a ser
imprescindible.
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Figura 1: Los primeros CDS: recopilacién de datos sin control instrumental.

Figura 2: Workstation CDS para distintos cromatografos.
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Mediante estos cambios, pocas compafias
proveedoras de CDS apostaron al desa-
rrollo de sus plataformas para cubrir los
requerimientos de los laboratorios. Y solo
unos pocos pudieron hacerlas, ademas,
potentes, sencillas y de soporte continuo.

En 1993 se introdujo el primer sistema de
datos de cromatografia disponible en el
mercado mundial, GynkoSoft, ahora en
venta bajo la marca Chromeleon CDS. Esta
fue la primera solucién CDS que propor-
cioné un control digital de todos los ins-
trumentos de los principales proveedores
de terceros.

Con la probada factibilidad para el con-
trol digital de instrumentos de terceros,
Chromeleon CDS se establecié como el
lider del mercado en el control de instru-
mentos de multiples proveedores, capaz de
controlar méas de 540 modulos propios y de
25 fabricantes diferentes, como todo buen
CDS “deber ser”. Ver Figura 3.

Con el paso del tiempo, se desarrollaron
controladores (drivers) con funciones sim-
ples para el control de equipos de terceros.
Luego, acuerdos entre marcas lograron que
los fabricantes de instrumentos utilizaran
las herramientas de desarrollo cedidas por
Chromeleon CDS, con paquetes de progra-
macion, para que pudieran ofrecer mejores

prestaciones a sus usuarios con control de
instrumentos de terceros.

La calidad de todos los controladores esta
garantizada por los procedimientos de certi-
ficacién y validacion. Todos los nuevos con-
troladores deben cumplir con los requisitos
del proceso de certificacién y pasar u na serie
de pruebas de validacion antes de la acep-
tacion y su inclusion en Chromeleon CDS.

EL CDS COMO HERRAMIENTA FUNDA-
MENTAL

Lo que uno esperaria de un sistema de datos
de cromatografia, que paso de ser una
herramienta mas a una fundamental, no
deberia ser mas que pocas cuestiones sen-
cillas: desde un mero sistema contenedor
de datos hasta uno que debiera solucionar
los requerimientos de control de equipos
de diferentes proveedores, adquisicion de
datos, generacion de célculos y resultados,
seguridad informatica y trazabilidad.

El control instrumental

En la actualidad los laboratorios van en
busqueda de soluciones instrumentales
modernas y acordes a sus demandas. En
muchas oportunidades no se encuentran
todas esas soluciones en un mismo pro-
veedor, o el desarrollo de unos es inferior
a otros. Esto Ultimo provoca que quede
supeditada la toma de decisién al sistema

proveedores.

Figura 3: EI CDS cliente/servidor con el

control de instrumentos de multiples

CDS actual, que puede no ofrecer un con-
trol de instrumento de terceros, lo que los
deja cautivos de la adquisicién de una Unica
marca que puede no cumplir con todos los
requisitos, o hacerlo en menor medida.

Un CDS no deberia condicionar la futura
busqueda de nuevos sistemas cromatogra-
ficos, independientemente de la marca, y
deberia poder brindarse como solucién de
control y posterior manejo de datos.

Un sistema ideal para el control es aquel
que brinde las condiciones, el ambito de
control, a través de configuraciones no
estaticas, sino por el contrario, con posibili-
dades de personalizar la interface segun la
demanda del usuario final. Esta situacion
permitiria encontrarse, en el menor tiempo
posible, con laboratorios funcionales en
plazos muy breves de aprendizaje y admi-
nistracion.

Adquisicién, procesamiento y reporte
de datos: como un proceso y no un
reproceso

En la mayoria de los andlisis, se considera
el procesamiento de los datos adquiridos
como un proceso (y reproceso) tedioso,
dificil, artesanal. Se toman estos como
parte importante de la labor analitica, y se
resta ese valioso tiempo a los verdaderos

procesos que se requiere abordar. Un CDS
debe poder realizar esto como tareas sim-
ples, de pocos pasos, con posibilidad de
adecuarlas facilmente a situaciones espe-
ciales, y no en paquetes cerrados y rigidos.
El punto central no es cudnto podamos
hacer con nuestro CDS, sino lo que este
puede hacer por nosotros sin intervencio-
nes, y si puede llevarnos desde las muestras
al resultado en forma simple. La posibilidad
de personalizar libremente nuestro sistema
facilita la comprension del usuario final,
y minimiza los costos en capacitacion y
puesta en uso del CDS en plazos cortos, sin
afectar el funcionamiento del laboratorio.

Cuando la tendencia a la productividad
es la meta, no solo se requieren de herra-
mientas de verificacién de adecuacion
(System Suitability Test — SST), sino funcio-
nes inteligentes para resolver las posibles
desviaciones en forma certera y acciones
dependientes a los resultados, no limitan-
dose a un Unico caso, sino a la totalidad
del sistema. La autonomia en la toma de
estas acciones brindard la posibilidad de
evitar incurrir en repeticiones de andlisis,
ocupando nuestros sistemas cromatografi-
COS innecesariamente con su consecuente
disminucién productiva.
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Seguridad y cumplimiento

Un CDS es parte fundamental de la gene-
raciéon de resultados criticos para los labo-
ratorios; como tal debe ser, en un todo,
confiable, seguro y trazable. En muchos
casos llegar a este grado de cumplimiento
significa adquirir conocimientos para la
administracion del sistema, que podrian
no ser nada sencillos, o permitir la inter-
vencién de proveedores en nuestros labo-
ratorios, con un coste extra del planeado
en su adquisicién. Un CDS pensado para
el dmbito de los laboratorios debe estar
orientado a la simplicidad, incluso, para
el cumplimiento de normas de seguridad
informatica y su administracién, y no debe
dejar posibilidad alguna de incumplirlas por
tratarse de sistemas con tediosas aplicacio-
nes simultaneas.

Un sistema confiable es aquel que nos
confiere herramientas para su validacion,
de forma accesible, sin requerir interven-
ciones manuales ni operadores externos,
de manera que podamos asegurar en
cualquier momento el estado de nuestro
CDS, tanto para el software como para el
hardware instrumental asociado. Se trata
de llevar adelante procesos documentables
y trazables.

Universalidad

Una caracteristica que avanza cada dia mas
es la tendencia a eliminar procesos manua-
les, y la generacion de reportes y datos
“sin papeles”, confiando la administracion
de nuestros datos a sistemas de manejo
de informacion de laboratorios (laboratory
information management system-LIMS). Al
igual que en el control de sistemas croma-
tograficos, todo buen CDS debe permitir

el flujo desde y hacia sistemas LIMS con
protocolos de comunicacion universales,
no dependientes de una compania.

COSTOS. INVERSION QUE PERDURE Y SE
MANTENGA

En el momento de implementar un
Sistema de Control Cromatografico no
puede pasarse por alto los costos. Una
concepcion errénea seria solo tomar el
costo de la inversion en la adquisicion del
sistema. Hay costos de implementacion,
capacitacion y puesta en marcha que
pueden sobrepasar el valor supuesto en
los planes iniciales, ya sea por complejidad
para su instalacién, validacion y familiari-
zacioén a los usuarios y administradores.

Un CDS serd una herramienta que nos
acompanara por largos aros cuando este
sea continuamente desarrollado y man-
tenido por sus fabricantes, a fin de poder
absorber nuevos desafios tecnoldgicos, sin
perder vigencia y adoptando nuevas fun-
cionalidades.

Mantener un sistema actualizado y valida-
do no deberfa de ser un costo significativo.
Acompanado por eficientes modulos de
calificacion, que cumplan con los requisitos
de inviolabilidad normativa, el proceso de
calificacion periodica del software tiene
que ser simple a fines que no requiera de
intervencién especializada de terceros, con
sus respectivos costes. La actualizacion de
los sistemas operativos hoy forma parte de
una constante en la informatica y se debe
acompanar esta tendencia con un soporte
del proveedor de CDS's tal que esto no
implique su caducidad y una reinversion.

Todo el costo de la inversion inicial sera
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prontamente amortizado por el sistema
capaz de aumentar la productividad del
laboratorio, sea por la facilidad de su uso
en el control de equipos o por la posibilidad
de generar resultados sin intervenciones
excesivas (0 el uso de herramientas exter-
nas como planillas de calculos).

EL FUTURO DE LOS SISTEMAS DE DATOS
CROMATOGRAFICOS

Basado en funcionalidad inteligente con
Simplicidad ~ Operacional  (Operational
Simplicity™,) Thermo Dionex Chromeleon
CDS, con mas de 20 afios de desarrollo con-
tinuo, brinda un nuevo estandar de trabajo.

Potente y seguro, permite el control de
instrumentos de terceros y propios, no
limitando a los laboratorios la eleccién de la
soluciones en equipamiento cromatografi-
€O en una Unica marca, sino dando la liber-
tad de optar por la més eficiente sabiendo
gue su actual sistema puede controlarla.
Optimizando los recursos de los laborato-
rios el proceso de adecuacién de los cro-
matografos pasa a manos de Chromeleon
CDS (Smart Startup, Smart Standby, Smart
Shutdown) facilitando el encendido, esta-
bilizacién, apagado y cuidado de aquellos,
sin la intervencion o asistencia del usuario y
en forma inteligente.

Aumentando la productividad mediante
la automatizacion en la generacién de
secuencias preestablecidas (eWorkflows)
se elimina la recurrencia en operaciones
cotidianas. Manejo de datos seguros y en
forma veloz, con herramientas de inte-
gracion dinamicas (Cobra Wizard, Smart
Peak) y procesamiento inmediato. Una
nueva concepcién en la obtencion de los
resultados fuera de la tediosa tarea de
<reprocesar> datos de forma innecesaria,
Chromeleon CDS demuestra su potencial
acercandole instantdneamente los valores
en cada accion que se ingrese, pudiendo
revertirla con la misma facilidad.

Acceso a informacion en forma intuitiva
y personalizable, permitiendo, en forma
visual y gréfica, la obtencion de resul-
tados y sus reportes o envio a sistemas
asociados (gj. LIMS). Robustas y validadas
herramientas de andlisis liberan las tareas
de cuantificacion para numerosas formas
de calculo, evitando el traspaso de datos,

Figura 5: Control
de instrumentos y
procesamiento de
datos GCMS.

uso de planillas, revisiones y verificaciones
extras. Ver Figura 4.

Administracion intuitiva y simple permite
gestionar usuarios, grupos, laboratorios,
permisos y roles, dandole a cada usuario
solo las herramientas que requiere y evi-
tando tediosos procesos para quien no
los necesita.

Seguridad para sus datos, bajo el control
de bases de datos (SQL Server — Oracle)
administra en forma segura y sin cono-
cimientos avanzados el resguardo de su
informacion tan valiosa. Escalando desde
un sistema simple tipo Workstation a gran-
des redes. Asegura la mayor trazabilidad
posible mediante multiples accesos seguin
lo requiera, “quién, cémo y cuando” ha
realizado una modificacion en cualquier
objeto de su sistema. Real cumplimiento de
las normativas CFR 21 Part 11y Section 508
(Electronic and Information Technology
Accessibility Standards) aseguran la confia-
bilidad de los resultados de su laboratorio.
Un software para sistemas analiticos y de
concepto abierto para la amplia variedad
de laboratorios que lo emplean, incluso el
control y procesamiento de datos de espec-
trometria de masas. Ver Figura 5.

La visién de sistemas CDS como un desafio
engorroso al control y manejo de nuestra
principal herramienta analitica (cromatogra-
fos), es parte del pasado. Chromeleon CDS
ha finalizado con el paradigma de softwares
complejos y especializados para convertirse
en un aliado en la obtencion de resultados
confiables y trazables, en forma intuitiva y
como apoyo en los procesos de desarrollo y
controles de procesos y calidad. m
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