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EDITORIAL

Queridos socios de la SECYTA,

Es un placer para nuestra Junta de Gobierno tener la posibilidad de celebrar este afno la XXIll Reunion Cientifica
de la Sociedad Espanola de Cromatografia y Técnicas Afines (SECyTA 2024) en Pamplona, del 23 al 25 de
octubre, organizada por nuestras compaferas Elena Gonzalez Pefas, vocal de la Junta de Gobierno, y Elena Liza-
rraga Pérez, ambas pertenecientes a la Facultad de Farmacia de la Universidad de Navarra. Sin duda sera un even-
to para recordar en una ciudad en la que, ademas de las famosas fiestas de San Fermin, es posible disfrutar de
una rica historia y patrimonio cultural, asi como de su excelente gastronomia.

En el programa cientifico se han invitado a destacados especialistas nacionales y extranjeros que expondran las
novedades en el desarrollo y aplicacién de técnicas separativas y de tratamiento de muestra en diferentes campos.
Asf, contamos con la presencia de Cecilia Gagliero (Univerita degli Studi di Torino, Italia), especialista en meto-
dologias sostenibles de tratamiento de muestra, Gabriel Vivo-Truyols (Tecnometrix), investigador destacado en
el analisis de datos en técnicas cromatograficas, Frederic Béen (Vrije Universiteit and KWR Water Research Insti-
tute, Amsterdam), cuya investigacion se centra en la aplicacion de estrategias novedosas de andlisis de sospecho-
sos y no dirigido para el control de contaminantes en el medioambiente, Jennifer Kirwan (Charité University
Hospital, Berlin), destacada especialista en metaboldmica, que nos expondra la importancia de una adecuada se-
paracion cromatografica en el estudio del metaboloma, y José Bernal del Nozal (Universidad de Valladolid), ex-
perto en seguridad alimentaria y desarrollo de métodos separativos para el control de contaminantes en alimentos.

Procederemos igualmente a la concesién, ya en su 3.2 edicién y en la que ha aumentado considerablemente el
numero de participantes, del Premio SECyTA a la mejor Tesis Doctoral en Cromatografia y Técnicas Afines.
Contaremos también con los Premios José Antonio Garcia Dominguez, patrocinados por Bruker, y que fomen-
tan la participacion de los jovenes investigadores en la reunién, agradeciendo sinceramente a Bruker, en la perso-
na de Miguel Angel Pérez, por su apoyo y compromiso con SECyTA. Igualmente quiero aprovechar para agradecer,
particularmente en esta edicion, el considerable apoyo de las casas comerciales, ya que sin ellas no seria posible
alcanzar el nivel de calidad de estas reuniones.

También quiero hacer mencién al espiritu de colaboracién que reina entre las sociedades cientificas con las que
existe una excelente relacién de complementariedad (SEEM, SEQA, SEPROT y SESMET). Iniciamos una estrategia
comun en el marco de FARMAFORUM (Madrid, septiembre de 2023) el pasado afo, que se ha mantenido y que
se ha fomentado con la participacion invitada de los presidentes de estas sociedades en la pasada X/ Reunion de
la Sociedad Espafiola de Espectrometria de Masas (SEEM, Barcelona, junio 2024), en la que nuestra sociedad her-
mana conmemoraba el 25 aniversario de su creacion. Desde aqui quiero felicitar a SEEM por este aniversario v,
ademas, agradecer a su Presidente, nuestro compafiero y socio, el Dr. Esteban Abad, asi como a su Junta de Go-
bierno, por esta consideracién a nuestra sociedad. Ademas, le agradezco que generase el marco para discutir la
conveniencia de establecer alguna accion conjunta en los préximos afios que contribuya a fomentar el vinculo
cientffico y de colaboracién entre estas sociedades que, sin duda, nos enriquecera. Esperamos que sea pronto una
realidad.

Espero encontraros en Pamplona donde, ademas, celebraremos elecciones a Junta de Gobierno.
Un abrazo,

ANA M. GArciA CAMPANA
Presidenta de SECyTA
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Extraccion y analisis de carbohidratos presentes en microalgas
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RESUMEN

Las microalgas son organismos fotosintéticos unice-
lulares de gran diversidad y adaptabilidad. Son con-
sideradas una fuente inagotable de compuestos
bioactivos, tales como polisacaridos, que pueden ser
empleados como nutracelticos o ingredientes ali-
mentarios. A pesar de que la extraccion solido liqui-
do convencional (SLE) es la técnica mas empleada
para la obtenciéon de estos compuestos, el uso de
otras técnicas asistidas por ultrasonidos (UAE), mi-
croondas (MAE), enzimas (EAE) o con liquidos pre-
surizados (PLE) ha cobrado gran interés. Estas técni-
cas favorecen la ruptura de la pared celular de las
microalgas, mejorando el rendimiento de extrac-
cion. Ademas, la combinacion de dichas técnicas en-
tre si o el empleo de disolventes medioambiental-
mente seguros suponen un gran avance en este
campo.

Los polisacaridos de las microalgas presentan es-
tructuras muy complejas que influyen en sus propie-
dades bioactivas, y cuya caracterizacion es requerida
tanto para su uso por parte de la industria alimentaria
como para poder establecer relaciones estructura/fun-
cionalidad. Sin embargo, el andlisis de estos compues-
tos de alto peso molecular no es trivial y requiere del
uso de la informacion obtenida por diferentes técni-
cas analiticas complementarias. La cromatografia de
gases (GC) y la cromatografia de liquidos (LC) acopla-
das a espectrometria de masas (MS), previa hidrdlisis
(y derivatizacion en el caso de GC) de los carbohidra-
tos de interés, son unas herramientas muy Utiles para
conocer su composicion monomeérica, mientras que
los enlaces glicosidicos presentes se pueden determi-
nar por GC-MS previa “metilaciéon”. La cromatografia
de exclusion por tamafo de alta resolucion (HPSEC) o
la espectrometria de masas de tiempo de vuelo con
desorcién/ionizacion laser asistida por matriz (MAL-
DI-ToF MS) se emplean para la determinacién del peso
molecular de los polisacaridos. A pesar de la valiosa
informacion proporcionada por estas técnicas, tam-
bién es necesario recurrir al empleo de otras como la
espectroscopfa de infrarrojo con transformada de
Fourier (FTIR) o la resonancia magnética nuclear (RMN)

para poder lograr una caracterizacion estructural mas
completa de estas moléculas.

1. INTRODUCCION

Las microalgas son organismos eucariotas unicelulares
fotosintéticos de pequefio tamafo, entre 2 y 200 pm,
que pertenecen a un grupo muy diverso, pudiendo
presentar diferentes formas, tamafos y composiciéon
[1]. En la bibliografia se han descrito mas de 20.000
especies, incluyendo algunos géneros como Chloro-
phyta, Rhodophyta, Cryptophyta, Ochrophyta, Myzo-
zoa, Haptophyta y Euglenozoa. Algunas de ellas son
extremdfilas, por lo que son capaces de sobrevivir en
diferentes entornos adaptandose a cambios de tem-
peratura, presion, salinidad o pH [2]. En la actualidad,
un numero reducido de microalgas se incluyen en la
lista de la Food and Drug Admistration (FDA) de pro-
ductos generalmente reconocidos como seguros
(GRAS) para alimentacién humana, siendo algunos
ejemplos Spirulina platensis, Chlorella vulgaris, Tetra-
selmis chuii y Chlamydomonas reinhardtii [3]. Estos
microorganismos son una opcién novedosa para la
produccion de compuestos bioactivos debido a su ra-
pido crecimiento y escaso uso de recursos, con un
bajo impacto ambiental, captando asi el interés de
diversas industrias, tales como la cosmética, alimenta-
ria, farmacéutica, etc. [4].

Entre los principales compuestos bioactivos de las
microalgas se incluyen proteinas, carbohidratos, lipi-
dos y pigmentos [5, 6]. En el caso de los carbohidra-
tos, como se puede observar en la Tabla 1, su conte-
nido varia entre las diferentes especies de microalgas
(e.g. desde un 8 % en Nannochloropsis oculata hasta
un 65-67 % en Chlamydomonas sp.), pero también
dentro de una misma especie segun las condicio-
nes de cultivo. Aunque se pueden encontrar monosa-
caridos libres como glucosa (Glc), fucosa (Fuc), ram-
nosa (Rha), galactosa (Gal), xilosa (Xil), manosa (Man),
ribosa (Rib) y arabinosa (Ara), son realmente los poli-
sacaridos, formados por la unién glicosidica de mas
de diez unidades de monosacaridos, los carbohidratos
mas abundantes [7].
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Tabla 1. Contenido en carbohidratos de algunas microalgas.

Contenido en
Microalga carbohidratos | Referencia
(%)
Chlorella vulgaris 12-28 [8-10]
Nannochloropsis oculata 8 [8]
Tetraselmis suecica 26 (6]
Phaeodactylum tricornutum 8 [8]
Spirulina platensis 8-16 [8,10]
Haematococcus pluvialis 49 [11]
Chlamydomonas sp. 65-67 [11]

Los polisacéridos de las microalgas pueden ser es-
tructurales (encargados de constituir la pared celular,
generalmente de celulosa), de almacenamiento (intra-
celulares) y extracelulares [liberados al medio ambien-
te, exopolisacaridos (EPS)] [2, 7, 12]. Su tamafio pue-
de variar entre 10 y 1000 kDa y su composicion,
distribucion y enlaces glicosidicos son muy heterogé-
neos. En general, estan constituidos por distintas uni-
dades monoméricas de azucares, predominando la

Extraccion y andlisis de carbohidratos
presentes en microalgas

glucosa y la manosa, pero incluyen también otros
componentes tales como acidos urénicos (UA) [4cido
glucurénico (GlcA) y galacturénico (GalA)], aminas
[glucosamina (GlcN)], grupos sulfato, etc.

Son muchas las bioactividades atribuidas a los po-
lisacaridos de las microalgas, como antioxidante, ant-
inflamatoria, anticoagulante, antitumoral y antiviral,
entre otras. A modo de ejemplo, la Tabla 2 muestra
la composicion de polisacaridos de algunas especies
de microalgas, asi como las bioactividades que pre-
sentan [2, 13, 14]. En un estudio realizado por Tan-
nin-Spitz [15] se vio que los polisacéaridos sulfatados
reducian el dafio oxidativo mediante la eliminaciéon de
radicales libres. Otro grupo de polisacaridos destaca-
dos en las microalgas son los B-1,3-glucanos, también
denominados crisolaminarina o laminarina, en su ma-
yoria compuestos por unidades de glucosa [16]. Se ha
observado que los B-glucanos actian como fibra so-
luble, reduciendo los niveles de colesterol LDL y mini-
mizando el riesgo de enfermedades cardiovasculares
[3]. Ademas, en el campo de la medicina, se estan
empezando a sintetizar materiales a base de carbohi-
dratos procedentes de microalgas como anticoagulan-
tes, heparinas o antitrombotico [17].

Tabla 2. Composicion y bioactividad de los polisacaridos presentes en algunas microalgas. Abreviaturas de los monosacaridos

indicadas en el texto.

Microalga Monosacaridos Bioactividad Referencia
Chlorella vulgaris Rha, Man, Glc, Gal, Xil, Ara, Fuc, GIcA, Rib, | Antioxidante, mantenimiento de la piel [18-20]
GlcN, GalA, Fru
Chorella ellipsoidea Glc, Rha, Man, Gal Inmunomoduladora [21]
Chlorella pyrenoidosa Glc, Rha, Man, Gal Antitumoral [22]
Spirulina platensis Rha, Man, Glc, Gal, Xil, Fuc, Rib, GlcA Anticancerigena, antioxidante, hipoglucemia [14, 23]
Phaeodactylum tricornutum Glc, Man, UA Antiinflamatoria, inmunomoduladora [24]
Nanochloropsis oculata Glc, Rha, Man, Gal, Rib, Fuc, Xil, Ara, UA | Prebiotica, inmunomoduladora [25, 26]
Tetraselmis suecica Gluc, Gal, GalA [27]
Isochrysis galbana Glc, Gal, Rha, Man, Ara, Xil, Rib Antioxidante, antibacteriana, [28, 29]
inmunomoduladora
Heamatococcus pluvialis Rib, Ara, Man, Glc Antiedad, inmunomoduladora [30]

2. METODOS DE EXTRACCION DE POLI-
SACARIDOS

Para la obtenciéon de polisacaridos a partir de microal-
gas la técnica mas empleada es la extraccion solido-li-

quido (SLE) utilizando disolventes polares o mediante
un pretratamiento acido de la biomasa seguido de
una extraccion alcalina [6]. Se emplean también trata-
mientos para favorecer la ruptura de las paredes celu-
lares de las microalgas y favorecer la liberacion de los



carbohidratos de interés, tales como homogeneizado-
res de bolas, prensas (prensa de French), etc. En las
Ultimas décadas para este proposito se esta investi-
gando el empleo de técnicas avanzadas de extraccion,
tales como la extraccion asistida por microondas
(MAE), por ultrasonidos (UAE), por enzimas (EAE) y
con liquidos presurizados (PLE) [5]. Un aspecto a tener
en cuenta es que, en general, estas técnicas consu-
men menos volumenes de disolvente y permiten ob-
tener rendimientos similares o mejores que con SLE.
Como ejemplo, Zhao y col. [31] obtuvieron un mayor
rendimiento de extraccion de carbohidratos (36,94 +
2,46 g/100 g biomasa en peso seco) de Chlorella
sp. mediante UAE en comparacién con SLE (6,5-
9,0 g/100 g biomasa en peso seco) y observaron ade-
mas que el tiempo de extraccion en UAE era un para-
metro muy determinante para la mejora del
rendimiento de extraccion, siendo 80 minutos el 6pti-
mo). Por otro lado, Silva y col. [32] evaluaron la efica-
cia de la extraccién mediante MAE para obtener poli-
sacaridos de S. platensis, obteniéndose los mayores
rendimientos con una relacion 1:25 (p:v) entre bioma-
sa y disolvente a una potencia de 434 W. A potencias
superiores (620 W), el rendimiento de extracciéon no
mostré diferencias significativas y tampoco se obser-
varon ventajas al mantener la muestra en contacto
con el disolvente tras la extraccion.

En el caso de la EAE, generalmente, se emplean
enzimas como celulasas, amilasas, pectinasas y hemi-
celulasas [33,34], que permiten la ruptura de las pare-
des celulares y la recuperacién de los carbohidratos de
interés. Por ejemplo, para la extraccién de polisacari-
dos de C. vulgaris se evalu¢ el efecto de distintas en-
zimas (celulasa, pectinasa, xilanasa, b-glucosidasa,
amilasa, lisozyme y sulfatasa), obteniéndose los mejo-
res resultados empleando pectinasa proveniente de
Aspergillus, con un rendimiento del 79 %. En el caso
de la especie C. reinhardtii se emplearon o-amilasa y
amiloglucosidasa, obteniendo un rendimiento del
56 % en los polisacaridos de interés [36, 37].

En estas técnicas se contempla cada vez mas el
empleo de disolventes verdes, mas respetuosos con el
medioambiente que los disolventes organicos con-
vencionales [6]. Ademas, en algunos casos, estas téc-
nicas se aplican combinadas entre sf favoreciendo la
extraccion selectiva de los carbohidratos de interés.
Martins y col. [37] obtuvieron mayores rendimientos
de carbohidratos a partir de C. vulgaris y Scenedes-
mus obliguus empleando UAE, EAE con alcalasas y la
combinacién de ambas técnicas (>80 %) con un pre-
tatamiento con soluciones alcalinas que con la extrac-
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cion acuosa convencional por SLE (45% y 56,6 %,
respectivamente).

En ocasiones, es necesario realizar un tratamiento
de concentracién, precipitacién o fraccionamiento de
la muestra antes de proceder con su analisis, ya que,
pueden coextraerse otras moléculas presentes en la
matriz de la biomasa inicial que interfieran en el ana-
lisis, como, por ejemplo, lipidos, proteinas o acidos
carboxilicos [5]. En otros casos, los carbohidratos pue-
den estar unidos a proteinas o a acidos grasos, por lo
gue se pueden emplear tratamientos que permitan su
aislamiento (e.g. uso de resinas de intercambio iéni-
o), y su posterior liberacién (e.g. hidrdlisis quimica o
enzimatica) [38, 39].

3. ANALISIS DE POLISACARIDOS

El analisis de la composiciéon de los carbohidratos pre-
sentes en las microalgas es complejo debido a la diver-
sidad de estructuras existentes, al gran nimero de is6-
meros estructurales, a su falta de volatilidad y ausencia
de grupos croméforos y fluorescentes y a las limitacio-
nes de las técnicas analiticas para la caracterizacion de
compuestos de alto peso molecular, entre otros.

Son muchas las técnicas analiticas que se em-
plean para la caracterizacién de estos compuestos,
desde espectroscopicas [ultravioleta/visible (UV/Vis),
infrarrojo con transformada de Fourier (FTIR)] y de re-
sonancia magnética nuclear (RMN) hasta técnicas de
separacion acopladas a espectrometria de masas (MS)
[40]. En la Figura 1 se muestra un resumen de las
técnicas mas destacadas en el andlisis de polisacari-
dos. Aunque en general es necesario recurrir a la
combinacién de varias de estas técnicas analiticas
para poder obtener informacién tanto cualitativa
como cuantitativa sobre los polisacaridos de interés,
son la cromatografia de gases (GC) y de liquidos (LC)
acopladas a espectrometria de masas (MS) las mas
empleadas, ya que proporcionan mayor informacion.
En esta revision, se mostraran a continuacion algunos
ejemplos del empleo de estas técnicas para la deter-
minacién de la composicién monomérica, enlaces gli-
cosidicos y grado de polimerizacion de los polisacari-
dos de las microalgas, comentando finalmente las
ventajas de combinar la informacion obtenida me-
diante dichas técnicas con la proporcionada por otras
complementarias para obtener un mayor conocimien-
to de sus estructuras quimicas y de su contenido.
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Figura 1. Esquema de técnicas empleadas para el andlisis
estructural de polisacaridos.

3.1. Determinaciéon de la composicion mono-
mérica

Es sabido que algunas microalgas estan compuestas
por homopolimeros constituidos por monosacaridos
del mismo tipo. Asi, por ejemplo, la Rhodophyta Gyro-
dinium impudicum contiene homopolimeros de galac-
tosa [41], Porphyridium sp. homopolimeros de xilosa
[42] y microalgas de la clase de las Chlorophyta como
Dunaliella tertiolecta y C. vulgaris homopolimeros de
glucosa [18,43]. Sin embargo, la mayoria de las micro-
algas estan compuestas por heteropolimeros con dife-
rentes estructuras de monosacaridos [14].

Para poder determinar la composicion monoméri-
ca de los polisacaridos, en primer lugar es necesario
recurrir a un proceso de hidrélisis quimica o enzimati-
ca para romper los enlaces glicosidicos, liberdndose
asi las unidades monoméricas [44]. La hidrélisis quimi-
ca se suele realizar con acidos como el sulfurico, clor-
hidrico o trifluroacético a temperaturas generalmente
elevadas (100-200 °C) [45]. Asi mismo, también se
pueden emplear agentes alcalinos fuertes, como el
hidroxido de sodio o de calcio, aunque esta hidrolisis
basica es menos comun, ya que puede favorecer la
degradacién de algunos grupos funcionales [46]. En
cuanto a los métodos enzimaticos, se llevan a cabo
empleando enzimas hidrolasas (glucosidasas, inverta-
sas...), especificas para cada sustrato. Son métodos
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muy eficaces, que generan menos subproductos de la
reaccion, pero es necesario conocer la composicion
del sustrato para seleccionar la enzima o conjunto de
enzimas mas adecuado. Actualmente las glucosida-
sas, principalmente a-amilasa y glucoamilasa, y las
pectinasas son las enzimas mas empleadas en la hi-
drélisis de polisacaridos microalgales [47-49] princi-
palmente como fuente para la obtencién de biocom-
bustibles, como alternativa a los productos fosiles
empleados hoy en dia. Actualmente, se ha visto que
a partir de biomasa microalgal no solo se pueden ob-
tener materias primas para obtener biocombustibles,
sino que también, esta biomasa es de utilidad para
obtener bioproductos de interés en los sectores far-
macéutico, alimentario, cosmético y de quimica fina,
entre otros. Por lo tanto, la biomasa microalgal seria
de utilidad para proporcionar de forma sostenible y
renovable muchos bioproductos de interés, permitien-
do conseguir energias limpias, sostenibles y renova-
bles, ademas, de otros bioproductos de valor afiadido
limpios y biodegradables. Esto serfa la base, de lo que
denominamos, biorrefineria a partir de microalgas.La
mayoria de los estudios realizados proponen la utiliza-
cion de microalgas para la obtenciéon de biodiesel a
partir de sus triglicéridos esterificables con alcoholes
(metanol o etanol. Kermanshahi-pour y col. [27] com-
probaron que, tras realizar la hidrélisis con pectinasas,
los polisacéridos de T. suecica estaban constituidos
por glucosa, galactosa y acido galacturénico. De for-
ma similar, se comprob6 que los polisacaridos presen-
tes en Chlorella podian ser también degradados por
pectinasas, siendo, por tanto, la pectina su constitu-
yente principal [50], y no estaban compuestos por ce-
lulosa o almidoén, ya que celulasas y amilasas no mos-
traron actividad [35].

Una vez liberadas las unidades monomeéricas re-
sultantes, su andlisis se lleva a cabo mediante GC y LC
con distintos detectores, aunque los mas empleados
son los de MS.

La LC es considerada como una de las técnicas
mas eficaces para el analisis de carbohidratos y ha
sido reconocida por la AOAC como la técnica de refe-
rencia para la determinacion de mono- y oligosacari-
dos [51, 52]. Aunque en algunos estudios se ha em-
pleado la cromatografia de liquidos en fase inversa
(RPLC), teniendo en cuenta la alta polaridad de los
carbohidratos, los tiempos de retencién suelen ser
muy cortos, alcanzandose una baja resolucién. En
ocasiones, un paso previo de derivatizacién para au-
mentar la interaccién con la fase estacionaria de la
columna permite el empleo de este modo de opera-
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cion [38, 51, 53]. Sin embargo, los modos mas em-
pleados para el analisis de monosacaridos son la cro-
matografia de interaccién hidrofilica (HILIC) y la
cromatografia de intercambio aniénico (HPAEC).
Mientras que la HPAEC generalmente se acopla a de-
tectores amperométricos de pulsos (PAD), la HILIC
normalmente se acopla a detectores evaporativos de
dispersion de luz (ELSD) y, principalmente, de espec-
trometria de masas (MS).

Las fases estacionarias mas usadas en HILIC para
el andlisis de monosacaridos son aquellas en base
amina o amida, no siendo necesaria su derivatizacion
previa para favorecer su retencién [19]. Schulze y col.
[54] desarrollaron un método mediante HILIC-MS
para el analisis de la composicién monomérica obte-
nida tras la hidrdlisis acida de los polisacaridos presen-
tes en 46 especies de microalgas. Este método permi-
tié determinar que la glucosa era el carbohidrato
principal y estaba presente en todas las microalgas
(5,6-66,8 %), mientras que la manosa, la galactosa, la
ramnosa y la xilosa se detectaron en varias de las es-
pecies en concentraciones relativamente elevadas
(hasta el 17 %). Por el contrario, la arabinosa, la ribo-
sa y la fucosa sélo estaban presentes en concentracio-
nes bajas en algunas especies (< 5 %).

En cuanto a la HPAEC, la separacion de los carbo-
hidratos se basa en los valores de su pKa y, por tanto,
el orden de elucién y el tiempo de retencion se corre-
lacionan con los cambios de temperatura y alcalini-
dad [55]. Esta técnica proporciona una alta resolucion
para la separacién de monosacaridos. Templeton y
col. [55]c desarrollaron un método por HPAEC que
permitié la separacién de 12 monosacaridos comun-
mente presentes en los polisacaridos de microalgas (8
neutros, 2 aminoazUcares y 2 acidos urénicos) y se
aplicé al andlisis de estos compuestos en Phaeodac-
tylum tricornutum, Nannochloropsis sp. y C. vulgaris.
Asimismo, la composicién en carbohidratos de N. ga-
ditana se analizé6 mediante HPAEC-PAD previa diges-
tibn enzimatica, cuantificando entre un 73 y un 83 %
de carbohidratos procedentes de la pared de la mi-
croalga, de los cuales el 98 % fue identificado como
glucosa [56].

En cuanto al empleo de la GC, dado que los car-
bohidratos no presentan volatilidad ni estabilidad tér-
mica, requisitos imprescindibles para su uso, estos han
de ser sometidos a reacciones de derivatizacion previo
a su analisis, en las que los dtomos de hidrégeno ac-
tivos (de los grupos -OH, -NH o -SH) son sustituidos
por grupos no polares [57]. Los éteres de metilo, tri-
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fluoroacetilo, aldononitrilo y terc-butildimetilsililo han
sido ampliamente utilizados, aunque los derivados de
trimetilsililo (TMS) [45, 58], en ocasiones con una eta-
pa previa de oximacion para reducir el nimero de is6-
meros para cada carbohidrato reductor, son los mas
comunes [59]. A pesar de que el proceso de derivati-
zacion puede ser tedioso, la separacion de los carbo-
hidratos que proporciona esta técnica es mejor que en
LC [45]. Aungue se pueden emplear detectores uni-
versales como los de ionizacién de llama (FID), la MS
también es la técnica mas empleada [59]. Reciente-
mente, Rivas y col. [60] determinaron mediante GC-
MS, previa formacion de TMS oximas, la presencia de
arabinosa, fructosa, fucosa, galactosa, glucosa, mani-
tol, myo-inositol, ramnosa y xilosa en holobiontes de
microalgas constituidos por Chlorella sp., Tetraselmis
sp. y Dunaliella sp, entre otras. De la misma manera,
Santoyo y col. [61] determinaron que la microalga
Haematococcus pluvialis estaba constituida principal-
mente por manosa, glucosa y galactosa, mientras que
el 94 % de los carbohidratos presentes en D. salina
eran unidades de glucosa.

3.2. Determinacién de los enlaces glicosidicos

La determinacién de los enlaces glicosidicos de los po-
lisacaridos se suele llevar a cabo mediante GC-MS,
empleando el conocido proceso de “metilacion” [62,
63]. Este método analitico presenta distintas etapas
(Figura 2): (i) metilacion de los grupos hidroxilo libres
del polisacarido intacto, (ii) hidrolisis de los enlaces
glicosidicos, (iii) reduccién de las aldosas o cetosas
parcialmente metiladas resultantes y (iv) acetilacion de
los nuevos grupos hidroxilo formados. La identifica-
cion de los correspondientes acetatos de alditol par-
cialmente metilados se lleva a cabo por comparacion
de los indices de retencién y espectros de masas con
datos bibliograficos. El método mds conocido es la
metilacion de Hakomori [64], aunque se han llevado
a cabo diferentes modificaciones para reducir los
tiempos de reaccion y mejorar la eficacia del proceso
[e.g. empleo de microondas, uso de glicerol como di-
solvente, etc. [65]]. Aunque los métodos estan bien
establecidos, hay muchos aspectos técnicos que re-
quieren de una cuidadosa manipulacion de la muestra
y aplicacion de las condiciones de reaccién, precisan-
do de la experiencia previa del analista para lograr
unos resultados satisfactorios [66]. Ademas, las con-
diciones basicas empleadas en el proceso pueden
también provocar la degradacion de algunos residuos
l&biles (e.g. residuos ribofuranosilo [67]). A modo de
ejemplo, Pandeirada y col. [25], mediante el empleo
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de esta metodologia, encontraron que la microalga N.
oculata estaba constituida por polisacaridos con enla-
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Figura 2. Esquema del proceso de obtencion de acetatos de alditol parcialmente metilados.

3.3. Determinacion del peso molecular

La determinacién del peso molecular de polisacari-
dos de las microalgas se suele llevar a cabo princi-
palmente por cromatografia de exclusién por tama-
fio de alta resolucion (HPSEC) acoplada a detectores
de indice de refracciéon (RID), ELSD o detectores de
dispersion de luz de angulo multiple (MALS) [51].
Esta técnica permite evaluar la distribucion molecu-
lar de los polisacaridos y se basa en la separacién de
las moléculas en funcién de su tamafo por el mayor
o menor grado de penetraciéon en el poro de la fase
estacionaria, no existiendo interaccion con ella. Asi,
los carbohidratos de mayor tamafo no pueden pe-
netrar en los poros, por lo que eluyen rapidamente.
En cambio los de menor tamafio se introducen en
los poros en diverso grado, siendo los mas peque-
fios los que mas se difunden en el interior del poro,
y por tanto, presentan mayores tiempos de reten-
cion [53].

Munoz-Almagro y col. [68] emplearon HPSEC-EL-
SD con el fin de estimar el peso molecular de los po-
lisacaridos presentes en Euglena cantabrica, donde
observaron que el carbohidrato mas abundante co-

rrespondia al paramilo, un B-glucano con peso medio
de 506 kDa (Figura 3). En otro estudio, de Jesus y
col. [69] estudiaron la composicién de sustancias po-
liméricas extracelulares de Spirulina sp., pudiendo se-
parar mediante HPSEC-RID una fraccién de alto peso
molecular formada por polisacaridos, con potencial
para ser utilizado como biofloculante, de otra de me-
nor peso molecular compuesta principalmente por
proteinas.

La espectrometria de masas de tiempo de vuelo
con desorcion/ionizacion laser asistida por matriz
(MALDI-ToF MS) es otra técnica adecuada para deter-
minar el grado de polimerizacion de biomoléculas. Sin
embargo, el limite de pesos moleculares que detecta
esta técnica esta entre 20 y 500 kDa, lo que complica
el analisis de polisacaridos de gran tamafo. Ademas,
Su uso esta limitado por su escasa eficacia de ioniza-
cién, en comparacién con otros compuestos como
proteinas y péptidos. Con el objetivo de mejorar dicha
eficacia de ionizacion se han empleado distintos mé-
todos de derivatizacion [70], incluso con la propia ma-
triz requerida para el analisis, lo que permite ademas
simplificar el procedimiento de preparacién de mues-
tra (e.g. uso de 3-aminoquinolina/ai-ciano-4-acido hi-
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Figura 3. Perfil de HPSEC-ELSD de la fraccion de carbohidratos presente en un extracto etandlico de Euglena cantabrica. Fi-

gura modificada de Mufioz-Almagro y col. [68].

droxicindmico) [71]. En general, esta técnica no se
emplea para el andlisis de polisacaridos intactos de
microalgas, si no como apoyo a la caracterizacion
de estos compuestos tras haber sido sometidos a un
proceso de hidrdlisis parcial y ser convertidos en oligo-
sacaridos.

3.4. Informacion estructural complementaria

Un ensayo habitual complementario a los analisis
cromatogréficos es la determinaciéon del contenido
total de carbohidratos presentes en microalgas. Para
ello, se emplean procesos quimicos que se basan en
la ruptura de los enlaces glicosidicos del polisacarido
y en la reaccion de los monosacaridos resultantes
con ciertos compuestos que generan complejos co-
loreados que pueden ser cuantificados mediante es-
pectrofotometria [38]. Los métodos colorimétricos
mas empleados son el del acido fenol-sulfurico y el
método de la antrona [38, 51]. Son métodos rapi-
dos, sencillos y requieren de poco equipamiento, sin
embargo, posibles interferencias con proteinas o
compuestos fenodlicos afectan a la exactitud y pre-
cision de los analisis. Ademas, presentan algunos
problemas como la dependencia entre la colora-
cién producida y la composiciéon de la muestra [e.g.
en el método de la antrona, en el caso de contener

acidos urénicos y hexosaminas, la coloracion final es
menor [38, 51].

Otras determinaciones necesarias a la hora de ca-
racterizar un polisacarido son la determinacion del
grado de sulfatacion, del contenido en &cidos uréni-
cos y de carbohidratos reductores, entre otros. Todos
estos procesos se llevan a cabo mediante métodos
turbidimétricos y espectrofotométricos con distin-
tos reactivos. Aungue no son métodos muy robustos,
permiten obtener una informacién complementaria
para la caracterizacion de los polisacaridos de las mi-
croalgas.

Ademas de la informacion obtenida mediante las
técnicas previamente mencionadas, el uso de otras
herramientas como la FTIR o RMN proporcionan la
informacién necesaria para poder realizar una carac-
terizacion estructural mas exhaustiva de los polisacari-
dos [13, 52]. Estas técnicas no invasivas son unas he-
rramientas potentes y versatiles para la determinacion
estructural de polisacéridos de microalgas. El requisito
mas importante para poder utilizar de forma eficaz
estas técnicas es que el polisacarido a caracterizar se
encuentre lo mas puro posible, siendo imprescindible
llevar a cabo un fraccionamiento que permita su ais-
lamiento previo al andlisis. El estudio de las bandas o
sefales obtenidas tras los analisis permite detectar la
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presencia de diversos grupos funcionales (grupo ami-
nico primario, amidas, aromaticos, grupos alquilicos,
etc.) en poco tiempo, ademas de presentar una alta
resolucion (e.g. bandas de FTIR entre las longitudes de
onda 950y 1200 cm~" correspondiente a las vibracio-
nes de estiramiento de CO y CC en carbohidratos)
[63]. A modo de ejemplo, Geun goo y col. [43] em-
plearon FTIR para la caracterizacion del EPS de D. ter-
tiolecta, previamente aislado, observando que su es-
tructura era similar a la amilosa (a-D-(1-4)-glucano).
Dicha estructura fue confirmada mediante RMN, em-
pleando tanto el espectro del protén (1H-RMN) como
del carbono (13C-RMN).

En el caso de los polisacaridos sulfatados, habi-
tualmente presentes en microalgas, las resonancias en
el espectro de RMN cambian segun las cantidades y
posiciones de los sulfatos. La elevada densidad elec-
tronica de los grupos sulfato provoca un efecto de
desproteccion de los nucleos atémicos vecinos, des-
plazando sus correspondientes sefiales hacia una re-
gion espectral de resonancias de frecuencias mas al-
tas. Los detalles de este desplazamiento de bandas
para polisacaridos sulfatados (galactanos y mananos)
ha sido recientemente revisada por Rodriguez San-
chezy col. [72].

4. CONCLUSIONES

Aungue existen diversas investigaciones centradas en
la caracterizacion de los polisacaridos de microalgas, la
informacién disponible hasta el momento sobre su
composicion es escasa y a menudo contradictoria. Esto
es debido principalmente a la compleja composicién de
estos polisacaridos, que hace necesario el empleo com-
binado de diferentes técnicas analiticas para su carac-
terizacién, como si de piezas de un puzle se tratara.
Aungue los acoplamientos GC-MS y LC-MS son los que
proporcionan una mayor informacién estructural, tanto
los métodos colorimétricos como el empleo de FTIR o
RMN son imprescindibles para dicha caracterizacion.
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NOTICIAS DE LA SECyTA

XXIIl REUNION CIENTIFICA DE LA SECyTA (52.2 REUNION CIENTIFICA DEL GCTA)

El Comité Organizador de la XXIIl Reunién Cientifica
de la Sociedad Espafola de Cromatografia y Técnicas
Afines (SECYTA 2024) tiene el placer de invitarte a
participar en esta edicién que se celebrara en la Facul-
tad de Farmacia y Nutricion de la Universidad de Na-
varra (Pamplona), entre los dias 23 y 25 de octubre
de 2024.

Programa cientifico

La XXIIl Reunion Cientifica de la SECYTA se centrard,
entre otros, en a) los nuevos desarrollos en instrumen-
tacion analitica y sistemas de deteccién; b) fundamen-
tos de la cromatografia y de las técnicas afines; ¢) mé-
todos de preparacion de muestra; d) analisis ambiental
e industrial; e) andlisis bioldgico, toxicolégico y foren-
se; ) andlisis de alimentos y nutricional, y g) quimio-
metria, procesado de datos y técnicas émicas.

Ademas, se organizard una mesa redonda sobre
cromatografia e inteligencia artificial. Cuatro expertos
hablaran acerca de la A, su aplicacién en la investiga-
cion cientifica y su aportacion a la cromatografia.

Comité organizador

Chairwomen:

¢ Elena Gonzélez Pefas, Universidad de Navarra.
e Elena Lizarraga Pérez, Universidad de Navarra.

Miembros:

e Ana M.? Garcia Campahfa, Universidad de Gra-
nada.

e Juan Vicente Sancho Llopis, Universidad Jau-
me |.

¢ Jordi Diaz Ferrero, Universidad Ramon Llull.

¢ Ana Romo Hualde, Universidad de Navarra.

e |ziar A. Ludwig Sanz-Orrio, Universidad de Na-
varra.

¢ David Munoz Prieto, Universidad de Navarra.

* Angel Irigoyen Barrio, Universidad de Navarra.

Comité cientifico

¢ Elena Gonzélez Pefas, Universidad de Navarra.
e Elena Lizarraga Pérez, Universidad de Navarra.

e Ana M.? Garcia Campahfa, Universidad de Gra-
nada.

e Francisco Javier Santos Vicente, Universidad de
Barcelona.

¢ Joan O. Grimalt, IDAEA-CSIC.

e Juan Vicente Sancho Llopis, Universidad Jau-
me |.

¢ Jordi Diaz Ferrero, Universidad Ramon Llull.

® Begona Jiménez Luque, IQOG-CSIC.

¢ Belén Gémara Moreno, IQOG-CSIC.

e José A. Gonzalez Pérez, IRNAS-CSIC.

e Mario Fernandez Martin, /IQOG-CSIC.

e Marta Lores Aguin, Universidad de Santiago de
Compostela.

¢ Nuria Fontanals Torroja, Universidad Rovira i Vir-

gili.
Conferenciantes invitados

¢ Cecilia Gagliero. Univerita degli Studi di To-
rino. Going greener in analytical extraction for
a sustainable characterization of natural pro-
ducts.

¢ José Bernal del Nozal. University of Valla-
dolid. Determination of contaminants in bee
products by using chromatographic techniques.

e Gabriel Vivé-Ttruyols. Tecnometrix. Auto-
mated (big) data treatment in chromatography:
a paradigm shift.

* Fréderic Béen. Vrije Universiteit and KWR
Water Research Institute (Amsterdam). No-
vel developments to monitor environmental
contaminants and their transformation pro-
ducts in the aquatic environment using high-re-
solution mass spectrometry and data science.

¢ Jennifer Kirwan. Charité University Hospi-
tal. The metabolome and the immune system;
why good chromatography matters!

Premios

Premio José Antonio Garcia-Dominguez

Un afio mas, se convoca la XIX Edicion de los Premios
José Antonio Garcia-Dominguez, cuyo objetivo es el
reconocimiento del mérito cientifico de los trabajos
presentados por los jovenes investigadores, tanto en
forma de cartel como en exposiciones orales. Como



siempre, estos premios estan patrocinados por Bruker
y, en esta edicién, tienen las siguientes modalidades:

Premio a la mejor comunicacién oral: 800 €.
Premio a la segunda mejor comunicacién oral:
600 €.

Premio al mejor pdster: 400 €.

Premio al segundo mejor poster: 300 €.

Premio a la Mejor Tesis Doctoral en Cromatografia
y Técnicas Afines

De igual forma, se ha convocado la 3.2 edicién de este
premio para cualquier socio de SECyTA que haya de-
fendido su Tesis Doctoral a lo largo del afio 2023. El
premio consiste en un diploma acreditativo y un che-
gue nominativo de 1.000 €. Con caracter excepcional,
se podra conceder, si asi lo estima oportuno el jurado,
un segundo premio, consistente en un diploma acre-
ditativo y un cheque de 500 €. Se pueden consultar
las bases en la web de SECYTA (https:/Avww.secyta.
es/es/newdescription/1109).

Becas

Los jovenes investigadores que deseen conseguir una
ayuda para asistir a la reunion de SECyTA 2024 de
Pamplona, pueden solicitar una beca a la Sociedad
Espanola de Cromatografia y Técnicas Afines.

Quienes la soliciten, deberan pagar la cuota de
inscripcion como cualquier otro participante. Los for-
mularios y requisitos para la solicitud de la beca de
asistencia a la reunion SECyTA 2024, se encuentran
en la web de la Sociedad (https://www.secyta.es/es/
grantssecyta).

Fechas clave

15 de julio de 2024
Fecha limite de envio de resiimenes.

9 de septiembre de 2024
Comunicacion de aceptacion/rechazo de resimenes.

Cromatografia y Técnicas Afines

15 de septiembre de 2024
Fecha limite de envio de posteres de Ultima hora.

16 de septiembre de 2024
Fecha limite para la solicitud de beca.

16 de septiembre de 2024
Fecha limite de inscripcion anticipada (early bird).

Inscripcion y cuotas

La inscripcion se debe realizar a través del enlace que
hay en la web del congreso (http://secyta2024.activa-
congresos.com/registration/). La cuota de inscripcion
incluye el acceso a todas las conferencias plenarias,
sesiones de poster y orales, la exhibicion de casa co-
merciales, los coffee breaks, las comidas de los dias
23, 24y 25, el coctel de bienvenida, la cena de gala,
una copia del libro de resimenes (PDF) y el certificado
de asistencia y/o participacion.

Hasta A partir
Tarifa' el 16 de del 17 de
septiembre septiembre

Miembros de SECYTA
o SEEM 450 € 550 €
General 500 € 600 €
Estudiantes socios
de SECyTA o SEEM 250 € 300¢€
Estudiantes 270 € 320 €

' IVA 21 % incluido.

Numero especial

Al igual que en ediciones anteriores, animamos a to-
dos los participantes a presentar sus trabajos dentro
de un volumen especial virtual en la revista especia-
lizada Journal of Chromatography A dedicado a la
reunion SECYTA 2024 de Pamplona. Mas informa-
cion en la web de la reunién (http://secyta2024.acti-
vacongresos.com/guideline-for-abstract-submis-
sion/).
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NUEVOS SOCIOS

2072
Rajchman Hofman, Mikaela
Nufiez de Balboa, 92. 28006 Madrid

2073
Martin Gémez, Beatriz
Teresa Gil, 26. 47002 Valladolid

2074
Sanchez Martin, Agueda Marfa
San Bartolomé, 48. 21860 Villalba del Alcor (Huelva)

2075
Vega Morales, Tanausu
Duque de Osuna, 84. 35118 Aguimes (Las Palmas)

2076
Alvarez Romero, Marfa
Colon, 24. 23460 Peal de Becerro (Jaén)

2077

Ludwig Sanz-Orrio, Iziar Amaia

Edificio de Investigacion, Universidad de Navarra
Irunalrrea, 1. 31008 Pamplona (Navarra)

2078
Rodriguez Murillo, Natalia
Pere Prat, 4. 08225 Terrassa (Barcelona)

2079

Sales Alba, Albert

Rambla Marquesa CastellBell, 73. 08980 Sant Feliu de
Llobregat (Barcelona)

2080
Garcia Cansino, Laura
Calderon de la Barca, 5. 28805 Alcala de Henares (Madrid)

2081

Diez Rodriguez, Marta

Instituto de Quimica Organica General (IQOG-CSIC)
Juan de la Cierva, 3. 28006 Madrid

2082

Romo Hualde, Ana

Edificio CIFA, Universidad de Navarra
Irunlarrea, 8. 31008 Pamplona (Navarra)

2083

Irigoyen Barrio, Angel Maria

Edificio CIFA, Universidad de Navarra
Irunlarrea, 1. 31008 Pamplona (Navarra)

2084

Lépez Juan, Andreu Lleir

Dpto. de Quimica Analitica, Universitat de Valéncia
Doctor Moliner, 50. 46100 Burjassot (Valencia)

2085
Moreno Calleja, Luis Miguel
Pablo Iglesias Posse, 25. 46250 L'Alcudia (Valéncia)

2086
Gonzalez Palacios, Patricia
Real de Cartuja, 63. 18012 Granada

2088

Solé Domenech, Laura

Facultat de Quimica, Universitat Rovira i Virgili
Marceli Domingo, 1. 43007 Tarragona

2089
Palma Manrique, Rosa Marifa
Arratia, 20. 28802 Alcala de Henares (Madrid)

2090

Rubio Marin, Carlos

Edificio Polivalente, Universidad de Alcala
Ctra. Madrid-Barcelona Km 33.6.

28805 Alcala de Henares (Madrid)

2091
Martinez Olivares, José Agustin
Arratia, 20. 28002 Alcala de Henares (Madrid)

2092
Sebastian Casafas, Javier
Llobregat, 5-7. 08635 Sant Esteve Sesrovires (Barcelona)

2093
Gonzalez Hernandez, Miriam
Donat, 11. 12002 Castellon de la Plana

2094

Munoz Prieto, David

Centro de Investigacion en Nutricién, Univ. de Navarra
Irunlarrea, 1. 31008 Pamplona

2095
Lobo Gonzélez, Ana
Muga, 10. 31180 Zizur Mayor (Navarra)



Cromatografia y Técnicas Afines

3.2 EDICION DEL PREMIO SECyTA A LA MEJOR TESIS DOCTORAL
EN CROMATOGRAFIA Y TECNICAS AFINES
(Aprobado por la Junta de Gobierno de la SECyTA el 11 de abril de 2024)

La Sociedad Espafola de Cromatografia y Técnicas
Afines (SECyTA) convoca, en su 3.2 edicion en 2024,
el premio SECyTA a la mejor tesis doctoral. Este pre-
mio tiene por objeto reconocer el mérito cientifico de
las tesis doctorales realizadas por los socios de la SE-
CyTA sobre Cromatografia y sus Técnicas Afines.

El premio se regira por las siguientes bases:
1. Habra un Unico premio indivisible en el que se

entregara al ganador un diploma acreditativo
y un cheque nominativo de 1.000 €. El premio

cas separativas/cromatograficas y afines
(méaximo 2 paginas").

e Foto del candidato con la finalidad de su
publicacion en el Boletin de SECyTA, caso
de ser premiado.

¢ Anexo con una relaciéon de las publicacio-
nes y comunicaciones a congresos relacio-
nadas directamente con la Tesis doctoral,
incluyendo los indicios de calidad (area
JCR, indice de impacto, posiciéon en el area,
numero de citas) de las aportaciones que
se presenten como articulos cientificos.

podra ser declarado desierto. El jurado podra 5. Eljurado del premio estara formado por en-
otorgar excepcionalmente un accésit, que tre 3-5 investigadores expertos, nombrados
consistird en un diploma acreditativo y 500 €, por la Junta de Gobierno de la Sociedad,
en el caso que lo considere necesario. que no tengan publicaciones comunes con
. . . _ los candidatos presentados.
2. Podra optar al premio cualquier socio de la
SECYTA que haya defendido su tesis docto- 6. Las decisiones del jurado se tomaran por vo-
ral entre el 1 de enero y el 31 de diciembre tacion secreta y seran inapelables.
de 2023. 7. Los criterios de concesion se basaran en la
3. Los candidatos deben ser socios de SECyTA calidad y el caracter innovador de la investi-
en la fecha de la defensa de la Tesis Doctoral, gacion cientifica llevada a cabo por cada
con una antigiiedad minima de un afio en participante.w
relacion a la fecha de cierre de esta convoca- 8. El fallo del jurado se comunicara con sufi-
toria y deberan estar al corriente del pago de ciente antelacion antes de la reunion cienti-
la cuota de la Sociedad en la fecha de convo- fica de SECYTA y en esta edicion el premio
catoria del presente premio. se entregara durante la celebracién de la
4. Las candidaturas deberan remitirse a la se- XX Re‘f“'é” Anual de la SECYTA que se
cretarfa de la SECYTA por correo electrénico celebrara en Pamplona del 23 al 25 de oc-
(secretaria@secyta.es) antes del 1 de junio tubre de 2024.
de 2024, incluyendo la siguiente documenta- 9. En el Acto de entrega del premio, se invitara
cién en un fichero comprimido o a través de al/la ganador/a a realizar una breve presenta-
una plataforma de envio de grandes ficheros cion de su tesis doctoral (maximo 5 minutos)
(WeTransfer, Google Drive, Dropbox, etc.): que resuma las principales aportaciones y
o L conclusiones.
e Carta de solicitud de participacion en el
premio. 10. La concurrencia a este premio supone la

¢ Certificado acreditativo de la fecha de de-
fensa de la tesis doctoral.

¢ Ejemplar de la tesis doctoral en formato pdf.

e Curriculum Vitae del candidato (en formato
normalizado de la FECYT).

aceptacion de las bases del mismo.

JuAN VICENTE SANCHO
Secretario de la SECyTA

e Resumen de la tesis doctoral, destacando P . . A
W En el caso de una tesis escrita en otra lengua diferente a

aquello; aspecto; mas relevantes de 59 castellano o inglés se aportard un resumen extendido (méaximo
aportacion cientifica en el area de las técni- 4 paginas) escrito en cualquiera de estos dos idiomas.
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PREMIO SECyTA A LA MEJOR TESIS DOCTORAL EN CROMATOGRAFIA
Y TECNICAS AFINES

3.2 Edicion del Premio SECYTA a la mejor Tesis
Doctoral en Cromatografia y Técnicas Afines

El pasado 11 de abril de 2024, la Junta de la SECYTA
aprobo la convocatoria de la 3.2 edicion de los Pre-
mios SECyTA a la mejor Tesis Doctoral en Cromatogra-
fia y Técnicas Afines, informacion que fue puesta en
conocimiento de todos los socios mediante correo
electrénico, web y redes sociales el dia 23 de abril.

Una vez llevado a cabo todo el proceso descrito
en las bases, el jurado creado para tal efecto emitié su
veredicto el dia 9 de septiembre de este afo, en el
que se destaca “el elevado caracter innovador y cali-
dad cientifica de todas las tesis doctorales presentadas
a esta edicion de los Premios”. El veredicto final fue el
siguiente:

Premio SECYTA a Tesis doctorales leidas en 2023
concedida a la Tesis titulada Application of Advanced

Analytical Strategies and Metabolomics Approa-
ches for the Authenticity Assessment and Food
Safety of Spices and Culinary Herbs, defendida por
la Dra. Araceli Rivera Pérez, dirigida por los Drs. An-
tonia Garrido Frenich y Roberto Romero Gonzalez, y
presentada en la Universidad de Almeria, en 2023.

Asimismo, teniendo en cuenta la elevada calidad
cientifica y aportacion innovadora en Cromatografia y
Técnicas Afines del resto de Tesis Doctorales presenta-
das, se acuerda conceder el accésit que prevé la con-
vocatoria de esta 3.2 edicién en su punto 1 a la Tesis
Doctoral titulada Development and Application of
Metal-Organic Frameworks and Other Materials
in Microextraction/Chromatographic Techniques
and Sensing, defendida por el Dr. Héctor Martinez
Pérez-Cejuela, dirigida por los Drs. José Manuel He-
rrero Martinez y Ernesto Simé Alfonso, y presentada
en la Universitat de Valéncia, en 2023.

Resumen tesis Premio Mejor Tesis SECyTA 3.2 Edicion del Premio, convocatoria de 2023

Autora: Araceli Rivera Pérez

La demanda actual de especias y hierbas culinarias
estd creciendo en Europa debido al interés por los
nuevos sabores, la tendencia hacia nuevos habitos
alimentarios mas saludables y al auge de la denomi-
nada “gastronomia étnica” en las civilizaciones occi-
dentales. A medida que el comercio de los condimen-
tos ha aumentado a nivel mundial, dichas matrices se
han convertido en productos susceptibles de sufrir
fraude alimentario. Esto es debido a las largas y com-
plejas cadenas de suministro de la industria de los
condimentos y a que, a menudo, las especias y las
hierbas culinarias se suministran en forma molida,
ampliando las posibilidades de que se produzcan
practicas fraudulentas. En este contexto, la presente
Tesis Doctoral proporciona herramientas analiticas
avanzadas combinadas con enfoques metabolémicos
para evaluar la autenticidad y la sequridad alimenta-

Aplicacion de estrategias analiticas avanzadas y enfoques metabolémicos para la eva-
luacion de la autenticidad y sequridad alimentaria de especias y hierbas culinarias

Directores: Antonia Garrido Frenich, Roberto Romero Gonzalez.

Grupo de investigacién: Quimica Analitica de Contaminantes (FQM 170), Universidad de Almeria
Fecha de defensa: 28 de septiembre de 2023.

ria de especias y hierbas culinarias de elevado interés
y consumo mundial.

La Tesis se organiza en dos blogues. El primero
aborda la aplicacion de la metabolémica para la eva-
luaciéon de la autenticidad de especias y hierbas culi-
narias. El segundo se enfoca en el control de calidad
de dichas matrices, examinando peligros quimicos in-
cluyendo tanto compuestos naturales como contami-
nantes prioritarios.

Se presentan estudios de metaboldmica que ha-
cen uso de la metodologia de huella dactilar (finger-
printing) para garantizar la autenticidad de pimienta
negra segun su origen geografico (Brasil, Vietnam y
Sri Lanka) y técnica de procesado (esterilizado vs. no
tratado). Se utilizan técnicas avanzadas como croma-



tografia de gases/liquidos-espectrometria de masas
de alta resolucion (GC-HRMS y LC-HRMS) y resonan-
cia magnética nuclear de protén (1 H NMR), junto
con herramientas estadisticas multivariantes para dis-
criminar las muestras e identificar marcadores quimi-
cos. Ademas, se explora la fusién de datos multitéc-
nica, escasamente estudiada en este campo. De igual
forma, se describen estudios sobre la autentificacion
de tomillo segln su origen (Espafa, Polonia y Ma-

Cromatografia y Técnicas Afines

rruecos) y técnica de procesado, utilizando GC-HR-
MS, LC-HRMS y 1 H NMR, mediante la metodologia
de huella dactilar y el enfoque de perfil de compo-
nentes fendlicos, junto con fusién de datos. El segun-
do bloque de la Tesis se centra en la seguridad ali-
mentaria, con revisiones de métodos cromatogréficos
desarrollados para identificar peligros quimicos en
condimentos, como alquenilbencenos, alcaloides y
plastificantes.

Resumen tesis Accésit Mejor Tesis SECyTA 3.2 Edicion del Premio, convocatoria de 2023

Development and Application of Metal-Organic Frameworks and Other Materials in
Microextraction/Chromatographic Techniques and Sensing

- Autor: Héctor Martinez Pérez-Cejuela

La importancia del tratamiento de muestra cada vez
es mas notoria en la quimica analitica actual debido a
la alta complejidad de las muestras, los bajos niveles
de concentracion de analitos o la incompatibilidad de
la matriz con el sistema de deteccidon, entre otras.
Aungue, si bien es cierto que en ocasiones este pro-
ceso es necesario, el desarrollo de métodos de detec-
cion temprana, simples y no invasivos, son también de
vital importancia. La presente Tesis Doctoral gira en
torno a ambas premisas. Concretamente, se han
abordado dos grandes lineas: i) la sintesis de nuevos
materiales para el aislamiento de analitos de interés
en muestras reales complejas, v ii) el disefio de dispo-
sitivos analiticos basados en papel con fines de detec-
cion rapida.

En el objetivo i) se desarrollaron métodos utilizan-
do diferentes materiales como fases extractivas (por
ejemplo, redes metal-organicas (MOFs), polimeros or-
ganicos, etc.). Los sorbentes se han aplicado a varias
muestras reales, tanto de origen ambiental, alimenti-
cio como biolégico, con el fin de retener una amplia
gama de analitos, destacando pesticidas, vitaminas,
cannabinoides, antibidticos, etc. Los formatos utiliza-
dos son muy diversos, incluyendo cartuchos conven-
cionales de extraccion en fase solida, imanes, papeles
de filtro 1 cm?, microcartuchos, entre otros. En algu-
nos casos, se evalud la hibridacion de los materiales
individuales, lo que mostré efectos sinérgicos y carac-
teristicas mejoradas en el material hibrido final. Todos

Directores: Drs. José Manuel Herrero Martinez y Ernesto Simé Alfonso.
Grupo de investigacion: CLECEM, departamento de Quimica Analitica, Universidad de Valencia
Fecha de la defensa: 7 de septiembre de 2023.

los materiales fueron caracterizados en profundidad y
los métodos fueron rigurosamente validados y com-
parados, en la mayoria de los casos, con materiales de
referencia, comerciales o analogos.

En el objetivo ii) se han estudiado diferentes dispo-
sitivos analiticos de papel microfluidicos (UPADs) para
el andlisis en el punto de atencion (POC). Con este
proposito, se disefiaron varias alternativas. Primero,
dispositivos portatiles y ligeros de flujo vertical con ma-
teriales de papeleria accesibles. Esta metodologia se
aplicé a la especiacion Fe (ll)/Fe (lll) y la cuantificacion
de compuesto fendlicos en muestras de vino y frutas.
Los trabajos desarrollados son fruto de una estancia
breve de investigacion de 3 meses en Oporto, Portu-
gal. Con el sequndo disefio basado en impresién con
cera, se desarrollaron aplicaciones de biosensado utili-
zando enzimas bioluminiscentes (luciferasas). En este
caso, se realizd una primera contribucion estudiando
la mutagénesis del ADN complementario (CADN). A
continuacion, se unio ZIF-8 a dicha luciferasa y el bio-
compuesto resultante se aplico exitosamente como
sonda bioluminiscente, mejorando las caracteristicas
de las enzimas de origen. Finalmente, se desarrolld un
sensor UPAD con esta biosonda hibrida para la deter-
minacion de ATP en orina y, consecuentemente, para
su posterior aplicacion al andlisis rapido de infeccién
del tracto urinario en el punto de atencién. Estas Ulti-
mas contribuciones son el resultado de una estancia
de investigacion de 6 meses en Bolonia, Italia.
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IN MEMORIAM MANUEL V. DABRIO (1938-2024)

El pasado 1 de febrero fallecié en Madrid Manuel V.
Dabrio Bafiuls, Profesor de Investigacion del Consejo
Superior de Investigaciones Cientificas y uno de los
iniciadores de la Cromatografia de Gases en Espana.

Manuel Dabrio, Manolo para algunos de sus co-
legas y Dabrio para otros, habia nacido en Sevilla, en
cuya universidad se licencié en Ciencias Quimicas.
Realizd su tesis doctoral en el Instituto de la Grasa
(CSIC) sobre el tema “Absorpcion Optica en el UV de
los Acidos Grasos del Aceite de Oliva”. La necesidad
de nuevas técnicas analiticas para el estudio de acei-
tes vegetales, le llevd a hacer una estancia postdoc-
toral en la Escuela Politécnica de Paris, en el Labora-
torio de Quimica, dirigido por el Profesor Léon
Jacqué. Alli se especializé en Cromatografia de Gases
(CG) bajo la direccién de un entonces joven profesor
de ese laboratorio, Georges Guiochon, que trabajaba
entre otros temas en el desarrollo y aplicacion de co-
lumnas capilares en CG.

A su regreso a Espafa, en 1967, obtuvo por opo-
sicion una plaza de Colaborador Cientffico en el Insti-
tuto de Quimica Orgénica General (IQOG, CSIC) y se
incorpord al Departamento de Andlisis y Técnicas Ins-
trumentales. En ese departamento, donde ya se utili-
zaba la CG para andlisis de rutina, Manolo impulsé la
investigacion en esta técnica con temas tales como el
desarrollo de columnas con gradiente de fase estacio-
naria para cromatografia preparativa, nuevos adsor-
bentes orgénicos para cromatografia o cromatografia
de gases de compuestos organicos con funciones ni-
trogenadas. A pesar de la limitacidon de medios eco-
némicos que tenia entonces la investigacion cientifica
en nuestro pais, abordd temas de innovaciéon instru-
mental en CG; en concreto, comenzd con la prepara-
cion de columnas capilares de vidrio y las modificacio-
nes instrumentales que el uso de estas requeria,
aplicandolas al estudio de aceites esenciales y al desa-
rrollo de nuevas técnicas de CG de compuestos orga-
nicos nitrogenados, un problema “dificil” entonces
para el analisis de muchos farmacos. Manolo tenia
excelentes cualidades para la investigacion en aspec-
tos tedricos de la cromatografia. En este campo reali-
z6 estudios de optimizacién de separaciones en co-
lumnas capilares de CG y de correlacién entre
estructura molecular y retencion cromatogréfica.
Cuando la Cromatografia de Liquidos de Alta Eficacia
(HPLC) empezé a desarrollarse, su grupo de investiga-

cion del IQOG fue uno de los primeros de Espafia en
utilizarla, aplicadndola al estudio del envejecimiento de
mantequillas y al aceite de colza, y empleando colum-
nas capilares de silice fundida. Su labor investigadora
y formativa se plasmo en tesis doctorales y multiples
publicaciones y comunicaciones a congresos naciona-
les e internacionales, y en un grupo de investigacion
experto en técnicas instrumentales de separacién que
continua hoy la labor emprendida por él en el IQOG.

Manolo era un firme partidario de la colaboracién
para llegar mas lejos en ciencia. Desde su incorpora-
cion al IQOG organizé numerosos cursos de CG en los
gue participaron como profesores muchos de los que
en esos momentos tenian ya una cierta experiencia en
la técnica. Tras el curso que se organizé en 1970, Ma-
nolo emprendié el proyecto de escribir un libro colec-
tivo sobre CG en espafiol. En 1971 aparecio el libro
Cromatografia de Gases en dos volumenes, publicado
por la Editorial Alhambra y editado por M. V. Dabrio.
Fue una de las primeras obras monogréaficas sobre el
tema publicadas en nuestro pais y en la que participa-
ron un buen ndmero de expertos nacionales.

En colaboracion con Miguel Gassiot del Instituto
Quimico de Sarria, creé el Grupo de Cromatografia y
Técnicas Afines (GCTA). El Grupo se constituy6é en



1972 como Grupo Especializado de la Real Sociedad
Espafola de Fisica y Quimica con la finalidad de orga-
nizar reuniones cientificas nacionales y locales, colo-
quios y cursos de formacion. El GCTA fue uno de los
primeros foros espafoles para la presentacion de nue-
vos resultados de investigacion y la discusion de ideas
en técnicas de separacion. Su primera Junta de Gobier-
no tuvo como Presidenta a Maria Josefa Molera, como
Vicepresidentes a Manuel Dabrio y Miguel Gassiot,
como Secretario a José Antonio Garcia Dominguez,
como Tesorera a Maria Dolores Cabezudo y como Vo-
cales a Juan Albaigés, Francisco Farré-Rius, Luis Gasco
y José Alberola, es decir, una amplia representacion de
los que trabajaban en CG en Espafia en ese momento.
El reconocimiento internacional del GCTA se logré con
la organizacién del 10" International Symposium on
Chromatography, en colaboraciéon con Le Groupement
pour I’Avance des Méthodes Spectroscopiques et Phy-
sico-Chimiques (GAMS) francés, el Gas Cromatogra-
phy Discussion Group inglés y Expoquimia. Este con-
greso se celebré en Barcelona en septiembre-octubre
de 1974 y Manolo formé parte del Comité Cientifico.
Manolo fue un firme impulsor del Grupo, primero des-
de la Junta de Gobierno, después desde su Presidencia
(1980-1984) y, tras dejar los puestos de responsabili-
dad en él, como un miembro mas participando en re-
uniones y aportando nuevas ideas para su mejor fun-
cionamiento. El GCTA fue creciendo y se trasformé en
el aflo 2000 en una sociedad cientifica independiente
de la Real Sociedad de Quimica: es la actual Sociedad
Espanola de Cromatografia y Técnicas Afines (SECyTA),
gue conserva el espiritu y los fines del GCTA.

Manolo impulsé desde 1975 las Jornadas de Ana-
lisis Instrumental (JAls), una reunién cientifica nacio-
nal, que se celebraba cada tres afios en el marco de
Expoquimia, en la que colaboraban diferentes socie-
dades espafolas relacionadas con la quimica analitica
y permitia la presentacion y discusion de los avances
que se hacian en Espafia en diferentes campos del
analisis instrumental.

Manolo era una persona dialogante, con una vi-
sion amplia y moderna de la investigacion cientifica.
Estas cualidades le llevaron a vivir en primera fila y con
gran dedicacion la transformacion cientifica del CSIC,
gue estuvo asociada con los cambios politicos de Es-
pafna a partir de 1975. En 1974 fue nombrado Secre-
tario del IQOG. Poco tiempo después comenzd una
profunda remodelacién del CSIC hacia un sistema mas
participativo del personal investigador, técnico y admi-
nistrativo en la gestion de sus institutos y en la inves-
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tigacion que en ellos se hacia. La capacidad de Mano-
lo para convencer a personas con ideas distintas, y aun
opuestas, de que se requeria un sistema mas abierto
de gestiéon del IQOG, hizo que fuese elegido como
Director del Instituto por su Claustro Cientifico en
1979. Desde ese puesto lider6 los cambios administra-
tivos, de modernizacién y, sobre todo, de financiacién
cientifica del IQOG como consecuencia del nuevo Re-
glamento del CSIC. En 1983, José Elguero Bertolini fue
nombrado Presidente del CSIC y llamé a Manolo Da-
brio para formar parte de su equipo como uno de sus
vicepresidentes. En esta etapa se inicid una importante
labor de modernizacién y rejuvenecimiento del Conse-
jo, consiguiéndose una dotacion importante de nuevas
plazas de personal cientifico y de personal técnico.
Manolo permanecié en este cargo hasta 1985.

Al cesar en la Vicepresidencia se reincorporé al
IQOG, donde continud con su investigaciéon en co-
lumnas capilares para HPLC. Poco después fue nom-
brado Coordinador del Area de Quimica y Tecnolo-
gfas Quimicas del CSIC, labor que hizo compatible
con su trabajo en el laboratorio y la dedicacion de
tiempo a su grupo de investigacion. Desde el puesto
de Coordinador de Area, estudio las necesidades de
recursos humanos y materiales de los institutos de
guimica del Consejo y planificé con la Presidencia
del CSIC la mejor forma de subsanarlas. En 2001 fue
nombrado Coordinador Institucional del CSIC en la
Comunidad de Madrid. Este puesto tenia, y sigue
teniendo, especial importancia en un organismo
como el Consejo, que cuenta con centros de inves-
tigacion propios en muchas de las Comunidades
Auténomas. En 2006, Manolo se reincorporé al
IQOG donde siguié impulsando el equipo de inves-
tigacion que habia creado.

Su jubilacién, en 2008, significd para él mas tiempo
para disfrutar de la familia y para practicar su aficion
favorita: la pintura. Todos los anos esperdbamos con
ilusion en el IQOG su tarjeta de felicitaciéon navidefa
con un dibujo a carboncillo que él mismo habia hecho.

Jose CARLOS Diez-MAsA
(Socio de la SECyTA)
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CONGRESOS CELEBRADOS

9t EuChemS Chemistry Congress (ECC9)

The 9™ EuChemS Chemistry Congress (ECC9; https://
euchems2024.org/), held at The Convention Centre
Dublin, Ireland, from July 7" to 11, 2024, was organ-
ized by the Institute of Chemistry of Ireland. This
event brought together leading researchers from
around the world to discuss advancements and inno-
vations in the field of chemistry. Key themes included
advances in synthetic organic chemistry, catalysis,
chemistry meets biology for health, education, history,
cultural heritage, and ethics in chemistry, energy, en-
vironment, sustainability, nanochemistry/materials,
physical, analytical, computational chemistry, and su-
pramolecular chemistry. The congress received sup-
port from various sponsors, such as The American
Chemical Society and Royal Society of Chemistry (Plat-
inum Sponsors), and Amber (Bronze Sponsor).

Each conference day followed a consistent sched-
ule. Initially, from 8:30 to 9:30, there was a plenary
lecture followed by a coffee break. Subsequently, a ses-
sion with an invited speaker was held, followed by oral
and poster sessions. From 12:00 to 13:00, poster ses-
sions were accompanied by networkin and poster ses-
sions until the coffee break at 15:30. The afternoon
session (16:00-18:45) included invited speakers, plena-
ry sessions, oral sessions, and a poster session.

The congress began on Sunday 7" July with an
opening ceremony, followed by a plenary session by
Professor A. P. de Silva on supramolecular chemistry and
the presentation of the EuChemS Gold Medal Award
Lecture to Avelino Corma. The day concluded with a
welcome reception for networking. Monday started
with a plenary lecture by Professor Omar M. Yaghi on
how chemistry can address climate challenges, followed
by thematic sessions. The day concluded with Professor
Frances H. Arnold discussing ‘Innovation by Evolution:
Bringing New Chemistry to Life." On subsequent days,
plenary lectures were delivered by Professor Brigitte Van
Tiggelen (‘Telling the Stories of Discovery: The Not-so-El-
ementary Case of Chemical Elements’), Professor Sir
David W. C. MacMillan ('The Development of Asym-
metric Organocatalysis and Metallaphotoredox’), Pro-
fessor Véronique Gouverneur (‘Rethinking Fluorine
Chemistry with Global Challenges in Mind’), Professor
Dame Clare P. Grey (‘Towards a Net Zero World: Devel-
oping and Applying New Tools to Understand How

Electrochemical Devices Function and Fail’), Professor
Odile Eisenstein (‘Nucleophilic Additions: From Simple
(Felkin-Anh Rule) to More Complex (Grignard Reac-
tion)"), and concluded with the presentation of the Au-
gust Wilhelm von Hofmann Commemorative Medal to
David Leigh (‘Giving Chemistry Direction’).

Additionally, the congress included the European
Young Chemists’ Network Early-Career Programme,
aimed at supporting researchers at the outset of their
careers, providing essential resources, guidance, and
growth opportunities. The programme focused on
four main themes: a) Career Development & New
Skills, b) Societal Challenges, c) Scientific Publishing,
Communication & Collaboration, and d) The Eu-
ChemS Young Chemists’ Award finalist session. Fur-
thermore, participants had the opportunity to engage
in the Industry Day Programme (July 10), offering a
unique platform to bridge academia and industry, fos-
tering collaboration, networking, and innovation. This
programme featured insights from industry leaders,
panel discussions, networking opportunities, a career
speed dating event, and exhibition booths.

During the closing ceremony, a summary of the
congress’s key milestones was presented, highlighting
significant advancements discussed. Various awards
were distributed, including the Young Chemists
Awards, recognizing exceptional contributions from
early-career researchers and PhD students, as well as
the Best Poster Awards. This time was also used to
announce that the next congress will take place in
Antwerp, Belgium, from July 12-16, 2026.

In conclusion, ECC9 gathered hundreds of people
in Dublin and underscored the forefront of chemical
research, emphasizing chemistry’s role in addressing
global challenges across diverse topics.

Finally, | would like to express my appreciation to
SECyTA for their financial support, as well as to the
IMFAHE Foundation for funding the LIOABE research
project.

ADRIAN DE LA FUENTE BALLESTEROS
Predoctoral Researcher

Department of Analytical Chemistry, TESEA
Research Group

University of Valladolid


https://euchems2024.org/
https://euchems2024.org/

SETAC Europe 34 Annual Meeting

Science-Based Solutions in Times of Crisis: Inte-
grating Science and Policy for Environmental
Challenges

After 14 years, SETAC’s scientific community returns
to Seville, the capital of Andalusia, renowned for its
traditions, architecture, and cultural heritage. In this
edition, approximately 3,000 participants gathered,
marking it as one of the most attended meetings in
the history of SETAC Europe. The program featured
nearly 500 platform presentations and over 2,300
posters. Various topics were discussed, with special
emphasis on highlighting several science and policy
issues, including waste and pollution prevention,
among others.

The 33rd Annual Meeting was inaugurated on
Sunday with several training courses. To kick off the
meeting itself, the opening ceremony took place. Fol-
lowing an entertaining show, there was an introduc-
tion from the SETAC Seville Meeting Chairs, as well as
recognition and celebration of the 2024 SETAC Eu-
rope Award winners. Directly thereafter, the first ple-
nary session, entitled ‘Water Scarcity and Extreme Cli-
matic Events: Implications for Chemical Impact on
Freshwater Ecosystems’ was conducted by Sergi Sa-
bater from the Catalan Institute for Water Research
(ICRA). The plenary discussed how water scarcity and
extreme climatic events can lead to significant chem-
ical impacts on freshwater ecosystems. To conclude
the day, a welcome reception cocktail event took
place, providing an opportunity to engage with col-
leagues and enjoy the beautiful terrace of the con-
gress palace.

On Monday, the 6th, several presentation sessions
started at 9:30 a.m. and ran until 10:50 a.m. These
sessions covered topics such as microplastics/nano-
plastics, innovations in life cycle assessment, inverte-
brate species in ecotoxicology, and the fate and toxic-
ity of metals, among others. At the same time, posters
were exhibited throughout the day. Following the oral
presentations, a coffee break was held, allowing at-
tendees to enjoy a snack and a cup of coffee while
browsing the posters in the exhibition area. After-
wards, the second presentation sessions discussed
topics related to plastic pollution, modelling of pesti-
cides, science for global management of chemicals...
Lunch break took place at the exhibition hall, and
some seminars were also held for those interested.
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Following lunch, the afternoon unfolded with the fi-
nal presentation session, focused discussions on topi-
cal issues, and the daily plenary, delivered by Marlene
Agerstrand from the Stockholm University, which dis-
cussed science-policy interactions in risk assessment
and management of chemicals. At the same time
some poster corners were held for those interested in
the topic.

On Tuesday morning, | set up my poster entitled
‘Seasonal and Population-Driven Microplastic Pollu-
tion Highlighted by Wastewater: Soil-Aquifer Treat-
ment as a Potential Solution for Mitigation’. Through-
out the day, during coffee breaks and the poster
social, | engaged in fruitful discussions with attend-
ees, addressing their questions and curiosities about
my work. Ten new parallel sessions took place during
the morning, with a particular focus on microfibers,
toxicology, PFAS, and other relevant topics. Following
the coffee break featuring the poster exhibition, new
oral presentations were delivered on environmental
fate, accompanied by stimulating discussions on
bridging the gap between exposure, ecotoxicology,
and ecology. This day is highlighted by the SETAC Sci-
ence Slam competition, which replaces the traditional
plenary session. This event features 5 creative re-
searchers competing for the public’s vote on the most
entertaining and engaging scientific presentation. The
day concluded with a Student Party at the Terraza Ca-
sino, where we could unwind and enjoy a relaxed at-
mosphere with refreshing drinks, ample space for
dancing, and the opportunity to make the most of the
evening.

On Wednesday, the day kicked off with the usual
series of oral presentations following the setup of
posters. Engaging discussions unfolded around topics
such as plastic life cycles, the presence of legacy and
emerging contaminants in wildlife, and advancements
in regulatory science. Of particular interest were the
discussions focused on the latest breakthroughs in
high-resolution mass spectrometry-based non-target
analysis for monitoring both human and environmen-
tal samples. During the coffee breaks, | had the op-
portunity to have a look at the diverse array of posters
on display and engage in insightful conversations with
their authors. Following lunch, a special session titled
‘Empowering Sustainable Innovations: Leveraging Al-
ternatives Assessment for Safe and Sustainable De-
sign in Practice’ took place. This session delved into
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how the integration of alternatives assessment can
facilitate safe and sustainable design, featuring an
overview and case studies from both industrial and
policy perspectives. Subsequently, a plenary session
was led by Maura Hiney from the University College
Dublin, focusing on how policy initiatives can enhance
research integrity and strengthen research culture.
The day ended with the Congress Dinner held at the
Muelle 21 restaurant, situated alongside the pictur-
esque Guadalquivir River. Against the backdrop of a
stunning view, attendees had the opportunity to so-
cialize and enjoy a beautiful night in Seville.

The final day of SETAC, Thursday, May 9th, started
by displaying my second poster of the conference ti-
tled "Exploring the Absorption Dynamics of Benzophe-
none-3 and Octocrylene in Polyethylene and Polypro-
pylene in Pure and Sea Water’. Following the setup of
my poster, | attended the initial sessions of the day,
which delved into tire-road wear particles, new ap-
proach methodologies, nano and advanced materials
safety... Later, colleagues from IDAEA-CSIC presented
their research during the session on Pharmaceuticals
in the Environment — Risk Assessment, Regulation,

and New Insights Into the Science Globally. | also took
part in some poster spotlights within this session.
Throughout the morning, | had the opportunity to en-
gage in discussions about my research with fellow at-
tendees who visited my poster. After lunch, the Clos-
ing Ceremony unfolded in the Auditorium. SETAC
members awarded the best poster and presentation
while reflecting on the productive week filled with sci-
entific advancements. Additionally, attendees received
a glimpse of next year's meeting in Vienna, Austria.

Overall, the meeting was incredibly enriching, fea-
turing innovative approaches to the most recent and
interesting topics. | had the opportunity to learn and
further improve my knowledge on hot topics, which |
can now apply to my own research. This opportunity
would not have been possible without the support of
SECYTA, to which | extend my gratitude for the grant
awarded to attend this meeting.

ALBERT CONTRERAS LLIN

Water, Environmental and Food Chemistry
(ENFOCHEM)

IDAEA-CSIC
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European School of Metabolomics (EUSM2024)

The 2™ edition of the European School of Metabolo-
mics (EUSM) was an international school dedicated
mainly to young people working in the field of metab-
olomics. This school was hosted by the University of
Granada from the 22%" to the 26™ of April in the mag-
ical and historic Corrala de Santiago in Granada. More
than 50 attendees from 14 different countries had the
opportunity to learn about metabolomics, share expe-
riences, and engage in enriching discussions with col-
leagues and experts in the field. The organizing com-
mittee made a magnificent selection of 8 lectures and
4 workshops that covered from the basic foundations
of the analytical technigues to good practices in the
metabolomic workflow, as well as the latest advances
in the annotation of compounds, molecular network-
ing, and fluxomic. In addition, included activities and
cultural visits encouraged networking and the ex-
change of ideas.

On the evening of the 22™ April, the school was
officially opened with a welcome speech and a short
introduction to the school. After that, a catering ser-

vice was offered on a terrace overlooking the Alham-
bra, which provided a relaxed atmosphere for the par-
ticipants' first contact.

On Tuesday 23, the session began with a work-
shop in which attendees introduced their research.
For this purpose, we divided ourselves into small
groups (5 people per group) and one of the partici-
pants exposed their research while the others gave
comments and advice for 10 minutes. There were a
total of 5 rounds, so each participant presented in one
round and gave feedback in the other 4. After a
break, Dr. Ahmed Ali (Universiteit Leiden, Nether-
lands) led a workshop titled “PhD life,” which provid-
ed insightful perspectives on the psychology of PhD
students, their relationships with their supervisors,
and how cultural differences influence social interac-
tions in academia. Afterwards, Professor Pascal de Tul-
lio (Université de Liege, Belgium) gave an educational
introduction to nuclear magnetic resonance (NMR)
and its sometimes-undervalued relevance in the me-
tabolomics field. In the same line, Professor Antonia



Garcia Fernandez (Universidad CEU San Pablo, Spain)
gave an introductory talk about mass spectrometry
hyphenated techniques, ionization sources, and hy-
brid mass analyzers. The last lecture of the day was
given by Dr. Julia Kuligowski (Instituto de Investigacion
Sanitaria La Fe, Spain), titled “Common mistakes from
data acquisition to statistical analysis.” A compelling
session focused on good practices for ensuring quality
assurance and control throughout the metabolomics
workflow.

On Wednesday 24, Professor Marta Cascante
(Universitat de Barcelona, Spain) opened the day with
an inspiring and entertaining lecture about fluxomics
based on the development of metabolic flux analysis
using 13C labeled substrates to estimate dynamic flux
distributions. Next, Professor Justin van der Hooft
(Wageningen University & Research, Netherlands) led
an interactive and collaborative workshop on publish-
ing in the metabolomics field and the potential issues
and constraints. Later, Professor van der Hooft gave a
talk titled “Tools for Data Processing and Computa-
tional Metabolomics” showing innovative free tools
that help in dealing with complex data sets acquired
with high-resolution mass spectrometers in untarget-
ed metabolomics approaches, including support for
structural and functional annotations. The day contin-
ued with a guided tour of the Alhambra and dinner
during a flamenco show.

Thursday 25 started with a talk by Professor Vinny
Davies (University of Glasgow, UK) titled “Applications
of Al in the field of Metabolomics”. His expertise in
statistics and artificial intelligence (Al) applied to data
acquisition and compound annotation resulted in an
interesting approach for untargeted metabolomics
applications. Afterward, Professor Ahmed Ali gave a
fascinating talk about his research on single-cell me-
tabolomics. He outlined his struggles in developing
analytical methods that allow for the extraction of
small volumes, the preservation of cellular structure,
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and the handling of imaging or live single-cell mass
spectrometry data. After the lunch break, PhD Candi-
date Nils Alexander Haupf (Universitat Jena, Germany)
organized a workshop for compound annotation us-
ing SIRIUS, a free software for the analysis of LC-MS/
MS data of small molecules of biological interest. The
session was closed by Dr. Teo Hebra's (Czech Academy
of Sciences) with an interesting talk about molecular
networking, showing numerous illustrative examples
and extensive literature recommendations.

On the last day, the round table with sponsors
took place. Participants had the opportunity to ad-
dress their questions and concerns about instrumen-
tation and software tools with representatives of the
Agilent and Bruker brands. Afterward, a represent-
ative of the Metabolomics Society gave a brief intro-
duction about the society and the Early Career
Members Network. Finally, the school concluded
with a brief round of thanks by the organizing com-
mittee.

In summary, this edition of the European School
of Metabolomics presented a complete program with
interesting and illustrative lectures, dynamic and inter-
active workshops, and full of cultural and fun activi-
ties to promote the interaction of the attendants. We
are so grateful for the opportunity to attend this
school and live this unforgettable and formative expe-
rience. It was a perfect occasion to have a holistic
overview of the metabolomics workflow and make
connections with other researchers in the field. We
would like to encourage PhD students in the Metab-
olomics field to attend the next session in 2026.

DAvID 1ZQUIERDO SANDOVAL

MARIA MATA PESQUERA

PHD Students

Environmental and Public Health Analytical Chemis-
try Research Institute for Pesticides and Water (JUPA)
Universitat Jaume |
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72" ASMS Conference on Mass Spectrometry and Allied Topics

The 72" ASMS Conference on Mass Spectrometry
and Allied Topics was held in Anaheim, California,
USA, from June 2 to 6, 2024. This year, over 2,700
posters and 384 talks were presented, involving up to
3,600 authors participating in the conference.

Such a huge conference benefits from a planner
in an App that each attendee can use easily on their
phone. The App really helps the attendees to focus on
their topics of interest and choose the oral communi-
cations and poster presentations that they would like
to attend. It was possible to configure your own
schedule based on your preferences. In the App, it
was also possible to read the abstracts of each com-
munication, request a poster reprint from the present-
er authors, start a conversation, make notes, and lo-
cate all the exhibitors. In addition, Oral session
recordings were available 1 day after the session.

On Sunday, 2" June, before the conference start-
ed, user meetings from Agilent, Bruker, Thermo, and
Waters were held in the surrounding hotels from the
convention center. They started in the morning and
provided information about the new products and the
latest applications, including academic and corporate
communications. These events also promote open dis-
cussions between users of the same instrumentation,
which is really useful for getting more concrete feed-
back on your applications. After a hospitality event for
lunch, two tutorial lectures were held in the main hall:
“Comprehensive Nucleic Acids Analysis: Are We There
Yet?" presented by Dan Fabris (University of Connect-
icut) and ‘From Radical to Mainstream: lon-Electron
Reactions for Biomolecular Structural Analysis’ by Kris-
tina Hakansson (University of Michigan). Finally, the
conference started at 6.45 p.m. in the Anaheim Con-
vention Center. The Opening Plenary was entitled ‘Un-
raveling the Ocean’s Influence on Climate and Human
Health’ presented by Kimberly Prather from the Scripps
Institution of Oceanography, University of California,
San Diego. She talked about their studies to better
understand the transfer mechanisms involved in the
aerosolization of bacteria, viruses, and gases from the
ocean to the atmosphere, and what could be the
health impacts of inhaling this airborne mixture. Final-
ly, the first day ended up with the Welcome Reception
with Exhibitors and the Undergrad Poster Competition.

The next days followed the same timetable struc-
ture. The daily schedule started at 7 a.m. with the cor-

porate breakfast from the different supporting compa-
nies. Then, the first parallel oral sessions started at 8.30
a.m. until 10.30 a.m., including six oral talks per ses-
sion. Up to eight sessions took place simultaneously.

During the next four hours, from 10.30 a.m. to
2.30 p.m., over 800 posters were presented in the
exhibit hall. To improve the attendee’s experience in
choosing the posters of interest, all the posters were
categorized into one of the 40 different poster session
categories and were scheduled on each day. Poster
sessions always included widespread topics, including
among others: ambient mass spectrometry ionization,
fundamentals and innovations on mass spectrometry
and related techniques like gas and liquid chromatog-
raphy, small molecule analysis for environmental, food
and health applications, and -omics disciplines for
large and small molecules (proteomics, lipidomics,
metabolomics, or exposomics).

Simultaneously with the poster session, networking
sessions were also held in the Poster exhibit hall, includ-
ing ‘Celebrating Women Mass Spectrometrists’ on
Monday, 'Hispanics and Latinx in MS’ on Tuesday, and
'Career Opportunities for Chinese Students and Schol-
ars’ and ‘South Asians in Mass Spec’ on Wednesday.

After that, the second oral session, which had the
same structure as the morning session and ended at
4.30 p.m., took place for two hours. Then, plenary lec-
tures were held in the main hall from 4.45 to 5.30 p.m.

The plenary lectures were presided by Julia Laskin,
the ASMS President. On Monday, the plenary session
opened with the presentation of the Al Yergey MS
Scientist Awards and the John B. Fenn Distinguished
Contribution in Mass Spectrometry. This was followed
by the Distinguished Contribution Award Lecture by
Jennifer Brodbelt from the University of Texas (Austin),
who was focused on the development and applica-
tions of ultraViolet photodissociation as a powerful
ion fragmentation method for structural elucidation
of biomolecules. On Tuesday, the Biemann Medal Re-
cipient, Gary J. Patti, held the plenary session from
Washington University (St. Louis). His presentation
was focused on his pioneering work in the field of
metabolomics, specifically, the development of inno-
vative experimental strategies and computational al-
gorithms that leverage stable isotope labels to under-
stand the dynamic role of metabolism in biology. On



Wednesday, the plenary lecture was replaced by the
ASMS meeting, which also included the presentation
of the ASMS Postdoc Career Development Awards
and the JASMS Ron Hites Award.

To conclude the day, from 5.45 to 7.00 p.m., 13
parallel workshops, held by different ASMS working
groups (e.g., non-targeted analysis, ion mobility, gas
chromatography, liquid chromatography-mass spec-
trometry data processing softwares, clinical analysis,
or chemoproteomics), took place to discuss the topics
from frequent users and interested researchers.

After the conference, in a hotel near the conven-
tion center, the Corporate Members offered 14 differ-
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ent hospitality suites that provided the attendees with
dinner and networking activities until 11 p.m.

Finally, on Thursday after the posters session, the
closing plenary took place. Parag Mallick from Stand-
ford University in California presented ‘The Crazy
Thing That Happens When Science & Magic Collide’.
After that, the closing event dinner was held on the
outdoors in front of the convention center.

DELIA CASTILLA FERNANDEZ

The Global Exposomics & Biomonitoring
Laboratory

Department of Food Chemistry and Toxicology
University of Vienna

Gordon Research Conference. Biogenic Hydrocarbons

and the Atmosphere

The Gordon Research Conference (GRC) on Biogenic
Hydrocarbons and the Atmosphere is held every two
years at different locations around the world. This
year the conference took place in Castelldefels, Barce-
lona, Spain from June 9 to 14, 2024 and marked the
11* conference on the topic. Just one day before the
conference, the Gordon Research Seminar (GRS) was
held. In this seminar, graduate students and early ca-
reer researchers had the opportunity to present their
latest findings and discuss new ideas from pre-pub-
lished data with their peers. In my case, | had the
opportunity to present some of the results of my
Ph.D. thesis by giving an oral communication entitled
“Multi-source analysis of VOCs in rural, sub-urban
and industrial areas and their role in secondary pollut-
ants formation”. By presenting at this seminar, | was
able to get feedback on my work as well as new ques-
tions and ideas that opened up a new landscape of
research possibilities. The GRS was divided into three
main sessions, the first one was titled Bidirectional
Fluxes of BVOCs in Changing Natural and Managed
Ecosystems, where | had the opportunity to present,
and included discussions focused on how BVOCs are
exchanged between natural and managed ecosys-
tems and their role in the formation of secondary pol-
lutants. The second session, Emerging Pathways and
Processes in a Changing World, included new findings
on BVOC emissions in marine and mountain ecosys-
tems. Finally, the third session included presentations

on Atmospheric Composition and Climate Impacts:
What Role Do BVVOCs Play? At the end of the last ses-
sion of the GRS, we conducted the voting for the
election of the future chairs of the GRS scheduled for
2026.

The GRS was followed by the GRC. This event,
attended by more than 100 people, brought together
the global scientific community to discuss the latest
research on the interactions and impacts of biogenic
volatile organic compounds (BVOCs) in the atmos-
phere, particularly under the influence of climate
change. Participants included experts in ecology, plant
physiology, chemistry, physics and environmental sci-
ence, as well as soil scientists and climatologists. The
five-day conference featured a wide range of speakers
and chairs from several institutions and organizations
around the world, focusing on the latest advances in
the field.

On Sunday afternoon, the GRC began with a key-
note presentation discussing the essential role of bio-
genic hydrocarbons in organisms, chemistry, and cli-
mate. This was followed by insightful presentations by
Sophie Szopa and Jorg-Peter Schnitzler. Szopa high-
lighted key elements from the IPCC assessments relat-
ed to biogenic hydrocarbons, while Schnitzler ex-
plored the role of BVOCs in plant communication
with their environment.
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The conference continued on Monday morning
with a session led by Josep Pefuelas focused on the
Functions and Controls of Biogenic Emissions from
Plants. This session featured presentations from promi-
nent researchers. Thomas Sharkey from Michigan State
University discussed using isoprene emission measure-
ments, isotope labeling, and biochemistry to study the
regulation of the Methylerythritol 4-Phosphate Path-
way. James Blande from the University of Eastern Fin-
land talked about plant interactions emphasizing the
interface of biological and atmospheric chemistry. Elena
Ormeno Lafuente of CNRS-IMBE (France) presented her
results on the study of soil and litter as sources and
sinks of VOCs in Mediterranean forests.

In the afternoon, the session on biogenic emis-
sions from non-foliar sources was chaired by Doro-
thea Tholl from Virginia Tech. Laura Meredith from
the University of Arizona presented her research on
BVOC exchange in the soil and rhizosphere, delving
into the complexities underneath the ground. Royston
Uning from the National Institute for Environmental
Studies in Japan discussed the air-sea exchange of ox-
ygenated VOCs and the role of bacteria-derived or-
ganic matter as a contributing source. This session
highlighted the multiple sources and dynamics of
BVOCs beyond plant foliage.

The Tuesday morning session, chaired by Roger
Seco (Institute of Environmental Assessment and Wa-
ter Research, Barcelona), was focused on emissions at
local and global scales. Heidi Hellén, Dylan Millet, Eli-
ane Gomes Alves, and Jirgen Kesselmeier presented
the latest measurement results of BVOCs from differ-
ent global environments. These talks also highlighted
different measurement techniques, ranging from gas
chromatography coupled to mass spectrometry to sat-
ellite-based measurements in the thermal infrared.
This session highlighted the importance of under-
standing BVOC emissions at multiple scales to better
understand their global impact.

The afternoon included a poster session and early
career talks, where graduate students and young post-
docs presented their latest findings. This session pro-
vided a space for early career scientists to share their
research and interact with the experts in the field.

Wednesday's morning session, led by Armin Hansel
from the University of Innsbruck, was focused on mech-
anisms and modelling of atmospheric BVOC chemistry.
Presentations by Paul Palmer, Marianne Glasius, and
Kelley Barsanti delved into the complex processes gov-
erning the chemistry of these compounds in the atmos-
phere. These talks emphasized the importance of an
accurate modelling to predict the behaviour and impact
of these compounds in the atmosphere.

In the afternoon, Annmarie Carlton chaired a ses-
sion on the role of BVOCs on atmospheric particle
dynamics. Joachim Curtius discussed the relationship
between them and new particle formation, while Xin-
ming Wang focused on their effects on secondary or-
ganic aerosols.

Kerneels Jaars from the North-West University in
South Africa led the Thursday morning’s session, fo-
cused on exploring BVOCs in the Anthropocene and
examining human-biosphere-atmosphere interac-
tions. Manish Kumar Shrivastava presented new in-
sights into the chemistry of secondary organic aero-
sols. Erin Katz, Matthew Coggon, and Thomas Karl
shared their findings on the contribution of anthropo-
genic sources to urban monoterpenes and sesquiter-
penes emissions.

The final session of the conference was chaired by
Allison Steiner of the University of Michigan (United
States) and included presentations by Kathryn Emmer-
son and Catherine Scott. Their presentations empha-
sized the future impact of land use change on BVOC
emissions.

Overall, this conference pushed the boundaries of
knowledge by presenting innovative and unpublished
research from a holistic perspective, and the discus-
sions following each presentation encouraged informal
interactions among scientists at different stages of
their careers, fostering a sense of community and
building collaborations and friendships around the
globe.

IsABEL Diez PALET
Institute of Environmental Assessment and Water
Research (IDAEA-CSIC)
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28" International Symposium on Separation
Sciences (ISSS 2024)
22-25 de septiembre de 2024. Mesina (ltalia)

Chairs: L. Mondello y D. Corradini
https://www.sepscisoc.com/isss-2024

Dioxin 2024: 44 International Symposium
on Halogenated Persistent Organic Pollu-
tants (POPs)

29 de septiembre-4 de octubre de 2024. Singapur

Chairs: J. He, S. Wang y K.-L. Yang
https://www.dioxin2024.org/

ISC 2024: 34™ International Symposium on
Chromatography
6-10 de octubre de 2024. Liverpool (Reino Unido)

Chair: T. Edge
https://isc2024.org/

20 International Workshop on Emerging
HRMS, as well as on LC-MS/MS Applica-
tions in Environmental Analysis and Food
Safety

7-8 de octubre de 2024. Barcelona (Espafna)

Chair: D. Barcelé
https:/lcmsms.activacongresos.com/

28™ International Conference on Miniaturi-
zed Systems for Chemistry and Life Scien-
ces-Micro-Total Analysis Systems (UTAS 2024)
13-17 de octubre. Montreal (Canada)

Chairs: D. Juncker y A. Wheeler
https:/microtas2024.org/

10.

3.5 Jornadas sobre Contaminacién por Plas-
ticos (PLASTIC'2024)
15-16 de octubre de 2024. Barcelona (Espafa)

Chair: E. Eljarrat
https://Awww.idaea.csic.es/event/plastic2024-3as-
jornadas-sobre-contaminacion-por-plasticos/

XXIll Reunién Cientifica de la SECyTA (52.2
Reunion Cientifica del GCTA)
23-25 de octubre de 2024. Pamplona (Navarra)

Chairs: Elena Gonzalez-Penas y Elena Liza-
rraga
http://secyta2024.activacongresos.com/

RAFA 2024: 11 International Symposium
on Recent Advances in Food Analysis
5-8 denoviembre de 2024. Praga (Chequia)

Chairs: J. Pulkrabova, S. van Leeuwen y M.
Suman
https://rafa2024.eu/

54t International Symposium on High Per-
formance Liquid Phase Separations and Re-
lated Techniques (HPLC 2025)

15-19 de junio de 2025. Brujas (Bélgica)

Chairs: G. Desmet, K. Broeckhoven, D. Ca-
booter, S. Eeltink, F. Lynen y P. Sandra (Ho-
norary Chair)

https://hplc2025-bruges.org/

31 International Symposium on Electro-
and Liquid-Phase Separation Techniques
(ITP 2025)

23-27 de agosto de 2025. Ankara (Turquia)

Chairs: S. A. Ozkan y A. Golcu
https://www.itp2025.0rg/itp2025/
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ENVIRONMENTAL SCREENING VIA TIMST-
OF MS: A NEW DIMENSION FOR DISCRIM-
INATION AND IMPROVED SENSITIVITY IN
THE DETECTION OF PFOS POLLUTANTS

Silke Bodendiek, Karin Wendt, Andrea Kiehne;
Bruker Daltonik GmbH, Bremen, Germany

Environmental water screenings are regularly chal-
lenged by the number and diversity of chemical and
biological targets in a given sample. In addition to
appropriate means for collection and concentration to
obtain a reliable representation of the monitored
source, robust and reproducible means of analytical
separation are necessary to detect compounds of in-

F FEFF FFF

Figure 1. Studied PFOS isomers. Bioaccumulation patterns
and health effects in exposed organisms have been shown
to vary with isomer form.

terest. Samples may contain potentially hundreds of
targets, and traditional chromatographic separation
can be insufficient to discriminate between closely re-
lated compounds or meet established detection limits.

Among the thousands of known environmental
pollutants, PFOS (perfluorooctanesulfonic acid) com-
pounds are considered priority hazardous substances
within the PFAS (per-polyfluoroalkyl substances) pol-
lutant family due to their significant and long-lasting
adverse effects on human and animal health [1, 2].
Contaminated water is most frequently the source of
exposure, and as such water sources are subject to
increasingly close monitoring and developing regula-
tions within the EU and the US [3-5].

Differentiation between various PFOS com-
pounds, including isomers (e.g., Figure 1), is often
necessary to determine the pollutant source or meet
specific detection limits based on their varying toxic-
ities. Although their separation is incomplete via LC
alone (Figure 2, inset), the combination of the Bruker
TargetScreener LC method with trapped ion mobility
spectrometry via the Bruker timsTOF Pro system ena-
bles rapid discrimination of these PFOS isomers, with
significantly improved target detection sensitivity.

The extra dimension of trapped ion mobility sep-
aration

Co-elution of target compounds — whether due to
similar chemical nature or identical mass — can lead to
missed detections or inaccurate peak assignments.
Bruker’s timsTOF Pro combines high ion mobility res-
olution with ultra-high resolution QTOF technology to
enable clear and confident differentiation of low lev-
els of these monitored pollutants.

Separating via ion mobility based on the three-di-
mensional structure of each compound, the resulting
collisional cross sections (CCS) add a unique and critical
differentiation factor for target screening (Figure 3, top).

The CCS values measured for each PFOS isomer
using the timsTOF Pro show excellent reproducibility
and high accuracy to the literature values [6] (Fig-
ure 3, bottom).

Discrimination with high mass accuracy and iso-
topic fidelity

Using trapped ion mobility in combination with the
Bruker TargetScreener LC method, the targeted PFOS
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Figure 2. Extracted lon Chromatogram (m/z 498.9302 + 0.005 Da) for a 5 pL injection of a sample containing a 2.5 ng/mL
(2.5 ppb) mix of four isomeric PFOS compounds. All analyses were made in negative ion mode. Using the BrukerTargetScreen-
er LC method, the targeted compounds elute between 9 and 10 minutes, with coelution of perfluoro-4-methylheptane sul-
fonic acid (4) and perfluoro-6-methylheptane sulfonic acid (6). Left: Overlaid extracted ion chromatograms for the same elution
range, using unigue and specific ion mobility filtering to separate each PFOS isomer.
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Figure 3. Extracted lon Mobilograms and CCS characteris-
tics for the studied mix of PFOS isomers. Perfluoro-5,5-di-
methylhexane sulfonic acid (5,5) and perfluoro-4-methyl-
hexane sulfonic acid (4) have similar CCS values but are well
separated using the TargetScreener LC method applied (see
Figure 2). Tabulated CCS values shown are averages from
ten injections (5 pL, 2.5 ppb standard mix).

isomers are definitively separated from other sample
components, with mass accuracies between 0.1 — 2
ppm (0.1-1 mDa). Likewise, their isotopic pattern fit is
excellent, as indicated by very low mSigma* values
(Figures 4 and 5).

In targeted detection workflows, these analytical
features support high confidence compound identifica-
tion. In discovery workflows, this combination of mass

accuracy and high resolution isotopic pattern assessment
enables the determination of the elemental composition
of unknown or unanticipated sample components.

Increased sensitivity in MS mode with trapped
ion mobility separation

A serial dilution of the linear PFOS was analyzed in MS
mode, without (Figure 6, top) or with (Figure 6, bot-
tom) the inclusion of trapped ion mobility separation.
The target detection limit and S/N values were signif-
icantly improved with TIMS.
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Figure 4. Mobility filtered mass spectra of each PFOS iso-
mer within the studied sample. A 1:1 mixture of 10 mM
sodium clusters and an Aglient tune mix solution was used
for (external) mass and mobility calibration.
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Figure 5. Mobility filtered mass spectra (target m/z range) for the perfluoro-4-methylheptane sulfonic acid (4), compared to
theoretical (calculated) molecular weight and isotopic distribution of C8HF1703S. The mSigma value of 5.2 indicates a near-per-
fect fit. In this experiment, all mSigma values were <12.

* mSigma values range from 0 - 1000 and quantitate the goodness of fit between measured and theoretical isotopic patterns.
Lower mSigma values indicate a better fit.

Filtering by ion mobility in bbCID mode increases criminatory capacities for the detection of multiple
detection confidence and identification ease compounds, even within complex samples, visualiza-
tion of lower molecular weight diagnostic fragments
Standard screening timsTOF Pro workflows use al- is enhanced by data filtering using the unique ion mo-
ternating MS and bbCID data collection, adding an- bility for a given target (Figure 7, lower spectra). The
other layer of identification confidence in targeted benefits of the unbiased collection of “all of the data,
pollutant monitoring. Along with the enhanced dis- all of the time" established in Bruker’s TargetScreener
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Figure 6. Extracted ion chromatograms (m/z 498.9302 + 0.005 Da) for a serial dilution of (linear) perfluorooctane sulfonic acid
without ion mobility filtration (TIMS off, upper spectra) and with ion mobility filtration (TIMS on, lower spectra). 5 pL injection
of a 2.5 ng/mL standard. Trace width 0.01 Da, Gaussian smoothing (1 point, 3 cycles). As different digitizers are used in these
two modes, relative peak intensity values can only be compared within a single mode.
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Figure 7. Linear perfluorooctane sulfonic acid analyzed in bbCID mode. Applying ion mobility filtering to the collected spectra
(lower spectra set), diagnostic target fragments are easily visualized. 5 pL injection of 2.5 ng/mL sample.

workflows are expanded with the separatory dimen-
sion of TIMS, adding detection depth, clarity, and sen-
sitivity for new target discovery and retrospective
analyses.

Think in a new dimension for superior pollutant
detection with the timsTOF Pro system

¢ Enables unmatched separatory power for com-
pound discrimination via the combination of
trapped ion mobility separation with high reso-
lution QTOF technology.

e Increases identification confidence and ease
through the addition of compound-specific CCS
values and improved detection of diagnostic
fragment ions.

e Expands detection scope in complex samples,
facilitating both targeted and discovery work-
flows.

e Supports environmental monitoring require-
ments today and offers unique capabilities to
adapt to changing regulations and emerging
threats tomorrow.
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SIMPLE ANALYSIS OF IMPURITIES IN
OLIGONUCLEOTIDE THERAPEUTICS US-
ING A SINGLE QUADRUPOLE MASS
SPECTROMETER

Takanari Hattori, Noriko Kato, and Junna Nakazono

User Benefits

¢ Oligonucleotides and related impurities can be easily
analyzed using a Nexera XS inert UHPLC system and
a LCMS-2050 single quadrupole mass spectrometer.

¢ The molecular weight of impurities can be estimat-
ed with high precision by deconvoluting the result-
ing mass spectra.

Introduction

Oligonucleotide therapeutics have attracted attention
in recent years as a new modality for drug discovery,
because they can be used to create disease-specific
therapeutic agents and can be designed easily by
chemical synthesis. Typically, they are composed of ol-
igonucleotides with about a dozen to several dozen
bases (including modified bases). However, the devel-
opment of analytical methods for quality assurance
and standardization is still in progress. Quality control
requires analyzing impurities, such as by-products, un-
reacted residues, and degradation products, in addi-
tion to the principal components. HPLC-UV is com-
monly used for purity confirmation, but if impurities
are detected, they must be checked to confirm wheth-
er they are known impurities or not. Mass spectrom-
etry, which provides molecular weight information, is
a valuable analytical tool in such cases. This article
describes an analysis of oligonucleotides and related
impurities using an inert UHPLC system and a single
guadrupole mass spectrometer.
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A 20-mer oligonucleotide and three related impu-
rities were synthesized as a model sample of antisense
oligonucleotide. The sequences of each oligonucleo-
tide are shown in Table 1. The full- length product
(FLP) and three related impurities were mixed and ana-
lyzed. The impurities included an n-1(3") deletion miss-
ing 1 nucleotide from the 3’ end, an n-3(3’) deletion
missing 3 nucleotides from the 3’ end, and an n-10(5")
deletion missing 10 nucleotides from the 5" end.

Table 1. Sample Information.

Name Sequence (5’ — 3') Length

T*-mC*-T*-T*-G*-dG-dT-dT-dA-dC-

FLP | 4A-dT-dG-dA-dA-A*-T*-mC*-mC*-mC*

20 mer

-1 (3) T*-mC*-T*-T*-G*-dG-dT-dT-dA-dC- 19 mer
dA-dT-dG-dA-dA-A*-T*-mC*-mC*

T*-mC*-T*-T*-G*-dG-dT-dT-dA-dC-

n-3(3) dA-dT-dG-dA-dA-A*-T*

17 mer

n-10 (5) | dA-dT-dG-dA-dA-A*-T*-mC*-mC*-mC* | 10 mer

Note: * = 2'-O-methoxyethyl, m = 5-methyl, and d = 2'-deoxy.

Instruments and Analysis Conditions

A Nexera XS inert UHPLC system with a Shim-pack
Scepter™ Claris C18-300 inert column was used to
reduce sample adsorption. High-pressure gradient
analysis was performed using mobile phases consist-
ing of ultrapure water containing HFIP and triethyl-
amine and methanol. For mass spectrometry, a com-
pact, easy to use, and high-performance LCMS-2050
single quadrupole mass spectrometer was used. The
LCMS-2050 is equipped with a heated DUIS™ jon

Figure 1. Nexera™ XS inert and LCMS-2050 Systems.
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source for ionization, which combines the advantag-
es of both ESI and APCI. It covers a mass range of
m/z 2 to 2,000, making it suitable for analyzing oli-

Table 2. Analysis Conditions.

gonucleotide therapeutics with a large molecular
weight (MW). The analysis conditions are shown in
Table 2.

HPLC conditions (Nexera XS inert)

Column:

Flow Rate:

Mobile Phases:
Mobile Phase:
Time Program:

Column Temp.:
UV Detection:
Injection Volume:

Shim-pack Scepter Claris C18-300*1
(100 mm x 2.1 mm I.D., 1.9 um)

0.3 mL/min
A) 100 mmol/L HFIP and 10 mmol/L TEA in water
B) Methanol

10 % B (0 min) = 35% B (15 min)
— 40 % B (20 min) — 90 % B (20.1 to 22 min)
— 10% B (22.1 to 26 min)

60 °C
190 to 400 nm
6 pL

MS Conditions (LCMS-2050)

lonization: ESI/APCI (DUIS), negative mode
Interface Voltage: -3.0 kV

Mode: Scan (m/z 550-2000)
Nebulizing Gas Flow: 3.0 U/min

Drying Gas Flow: 5.0 Umin

Heating Gas Flow: 7.0 /min

Desolvation Temp.: 450 °C

DL Temp.: 200 °C

* 1 P/N: 227-31209-02.

Results

Figure 2 shows the UV (260 nm) and TIC chromato-
grams of the model oligonucleotides. Peaks were con-
firmed in the order of n-10 (5"), n-3 (3), n-1 (3"), and
FLP. The mass spectra of impurities and FLP are shown
in Fig. 3. Multiply-charged ions (3 to 11 charges) were
detected. The mass spectra of each peak were decon-
voluted to estimate the molecular weights (Fig. 4).
That resulted in estimated molecular weights of 3552
for n-10 (5') (theoretical MW: 3553), 5986 for n-3 (3")
(theoretical MW: 5987), 6776 for n-1 (3') (theoretical
MW: 6776), and 7169 for the FLP (theoretical MW:
7169). These results showed small mass errors from
the theoretical values, indicating high accuracy of the
LCMS-2050 system.

Conclusions
By using the Nexera XS inert UHPLC system and the

LCMS-2050 single quadrupole mass spectrometer,
the principal component and related impurities of the
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Figure 2. Chromatograms of Model Oligonucleotide (A)
UV Chromatogram, (B) TIC Chromatogram.
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Figure 4. Deconvolved Mass Spectra.

model oligonucleotide weresuccessfully analyzed. The
deconvolution of the mass spectra ofeach peak allowed
for accurate estimation of their molecular weights,
showing small mass errors from the theoretical values.
The LCMS-2050 enables fast and highly sensitive anal-
ysis across a wide mass range, while maintaining a us-
er-friendly operability similar to LC systems. The system
provides a useful analytical tool for quality control of
oligonucleotide therapeutics that is accessible to users
with or without prior experience in mass spectrometry.
For comprehensive impurity identification and se-
guence analysis of oligonucleotides, analysis using a
guadrupole time-of-flight (Q-TOF) LC-MS system, as
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introduced in Application News No. 01-00595A-EN, is
recommended. With dedicated analysis software, it al-
lows for comprehensive impurity detection and precise
sequencing based on accurate mass measurements.

Related Applications

1. Efficient Method Development of Oligonucleotides by
Reversed-Phase lon-Pair Chromatography, Application
News No.01-00558-EN

2. An Oligonucleotide Impurity Analysis Workflow Using
LabSolutions Insight™Biologics Software, Application
News No.01-00595A-EN

Nexera, Shim-pack Scepter and DUIS are trademarks of Shimadzu Corporation or its affiliated companies in Japan and/or other countries.
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LECO

EMPOWERING RESULTS
INSTRUMENT: PEGASUS® BTX

EXPAND YOUR PFAS ANALYSIS— SCREEN
FOR TARGETS AND IDENTIFY UNK-
NOWNS SIMULTANEOUSLY

Key Words: PFAS, GC-MS, HR-MS, TOFMS, Environ-
mental Analysis, Pollutants, Emerging Substances,
Non-target, NTS, Screening.

Background and Description

Research into the prevalence of per- and polyfluoro-
alkyl substances (PFAS) —also known as “forever
chemicals” due to their high stability in our environ-
ment and food chain— continues to grow. At the
same time, regulatory control of these species in our
water and food supplies continues to gain momen-
tum. However, analysis of PFAS in complex environ-
mental samples can be challenging due to the enor-
mous number and variety of PFAS chemicals. New
analytical methods must be developed to monitor
PFAS in the environment.

Figure 1. PFAS Sources.

This application note focuses on the rapidly ex-
panding area of PFAS analysis and highlights how
screening for known PFAS targets, as well as discov-
ering and identifying unknown PFAS chemicals, can
be performed using high-performance Gas Chroma-
tography with Time-of-Flight Mass Spectrometry (GC-
TOFMS). New libraries are being developed to facili-
tate the screening of these pollutants in samples.

Sources and Types of PFAS

A huge array of products, that we use and are ex-
posed to daily, contain PFAS (Figure 1). There are
thousands of different PFAS molecules used in the in-
dustries producing these materials. PFAS have been
categorized into different groups depending on their
functionality. For example, PFAS that are currently
screened by LC-MS and GC-MS methods include per-
fluoroalkylcarboxylic acids (PFCA), perfluoroalkanesul-
fonates (PFSA), perfluoroalkanesulfonamides (FASA),
and fluorotelomer alcohols (X:2FTOH). The perfluori-
nated sections (alkyl backbone), vary in length and
may be branched. Several representative, commercial-
ly available PFAS are provided (Figure 2): 1) Perfluo-
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Figure 2. Examples of some common PFAS types (some
available as analytical standards).
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real-world sample matrices to be analyzed, such as a
set of commercially available ‘Anti-Fog and Demisting,’
products. These products contain a variety of PFAS as
indicated by Stapleton and coworkers.” Simultaneous
target and non-target screening (NTS) of these prod-
ucts was performed using a LECO Pegasus® BTX
GC-TOFMS system. For example, analysis of an an-
ti-fog spray product (Figure 3), revealed some known
target PFAS compounds, but also an array of un-
knowns as well, Electron ionization-Mass spectrometry
(EI-MS) spectral fragmentation indicated that they
could be assigned as PFAS candidates.

rooctanoic acid (PFOA), 2) Perfluorooctanesulfonic
acid (PFOS), 3) Perfluorooctanesulfonamide (PFOSA),
and 4) 2-perfluorooctyl ethanol (8:2FTOH).

PFAS Screening Using GC-TOFMS

With huge numbers of PFAS varieties in existence, the
use of powerful screening technologies is vital. For vol-
atile and semi- volatile PFAS analysis, GC-TOFMS s ide-
al, due to the ability to collect sensitive, full mass range
data at high acquisition rates. This allows a variety of
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Figure 3. Simultaneous target and non-target screening of a commercially available “anti-fog” spray. Sections of “known”
PFAS targets (3A highlighted in green) and “unknown” PFAS candidates (3B highlighted in grey) are displayed.

and retention index (RI) library entries. These five spe-
cies are highlighted in the zoomed-in section of the
chromatogram and table below (Figure 4).

The presence of five PFAS target compounds (Fig-
ure 3A) was confirmed using analytical standards
and similarity matching to NIST 2023 mass spectral
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Figure 4. A zoomed-in section of the chromatogram is highlighted in Figure 3A, showing five target PFAS species that were
identified using standards and library data. Nomenclature used corresponds to the alkyl chain of the perfluorinated and func-
tional group sections of the compounds. For example, 6:2 FTOH represents a perfluorinated 6-carbon backbone tail with an
ethanol head.
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In addition to the target PFAS molecules found,
the non-target data collected also revealed several
other components (Figure 3B), which were judged to
be possible PFAS candidates. The nine most promi-
nent peaks showed similar mass spectral fragmenta-
tion, indicating the presence of fluoroalkyl and ethoxy
groups. However, elution times were spread out rath-
er evenly as the GC temperature gradient increased,

suggesting a homologous series of PFAS. To investi-
gate the identification of these species, further analy-
sis was performed using a LECO Pegasus HRT+
high resolution, accurate mass GC-TOFMS system,
equipped with a Multi-Mode lon Source® (MMS®).
This ion source allows electron ionization (El), as well
as positive and negative chemical ionization (PCl and
NCl), to be performed.
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Figure 5. 5A) The chromatogram section featuring unknown PFAS candidates, peaks 6-14. 5B) The El mass spectra for peak 10.

The most prominent unknown peaks (6-14, Fig-
ure 5A) all showed very similar El mass spectral accu-
rate mass fragments (Figure 5B, representative MS
spectrum for unknown 10), which was useful in con-
firming the possibility that they were PFAS candi-
dates. To obtain further structural information and to
identify the species with higher confidence, positive
chemical ionization data was collected, facilitating
the generation of intense protonated molecular ad-
ducts.

The generation of accurate mass molecular ion
data provided formulas for [MH]*, [M+CH]*, and
[M+CH]J* adducts with mass accuracies of less than +1
ppm, and allowed strong tentative identification of the
unknown compounds to be a group of fluorotelomer
ethoxylates (FTEOs), as shown for peak 10 (Figure 6),
via a search of the EPA CompTox Chemicals Database.?
The list of similarly strong tentative identification for-
mulas for this PFAS class —reached using the same
process for peaks 6-14— is provided below (Table 1).

Table 1. Unknown peaks 6-14, tentatively identified as a class of fluorotelomer ethoxylates (FTEOs), PFAS compounds.

Peak Name Formula Molecular Mass
6 2-(2-(2-(Perfluorohexyl)ethoxy)ethanol Cy,H15F450; 452.0657101
7 2-{2-[2-(2-(Perfluorohexyl)ethoxy)ethoxylethoxy)ethoxylethanol CyHi5F150, 496.0919251
8 2-{2-(2-[2-(2-(Perfluorohexyl)ethoxy)ethoxylethoxy)ethoxy}ethanol Ci6H51F1505 540.1181399
9 2-{2-(2-(2-[2-(2-(Perfluorohexyl)ethoxy)ethoxylethoxy)ethoxy)ethoxy}ethanol CigH,sF1306 584.1443546

10 2-{2-(2-(2-[2-(2-(2-(Perfluorohexyl)ethoxy)ethoxylethoxy)ethoxy)ethoxy)ethoxylethanol

CaoHaoF130; 628.1705694

11 23-(Perfluorohexy)-3,6,9,12,15,18,2 1-heptaoxatricosan-1-ol) C5,H35F1504 672.1967841
12 26-(Perfluorohexy)-3,6,9,12,15,18,21,24-octaoxahexacosan-1-ol) Cy4H3,F150, 716.2229989
13 29-(Perfluorohexy)-3,6,9,12,15,18,21,24,27-nanoxanonacosan-1-ol) CyeHaiF13040 760.2492136
14 32-(Perfluorohexy)-3,6,9,12,15,18,21,24,27,30-decaoxadotriacontan-1-ol) CygHasF1301; 804.2754284
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Figure 6. PC| Data and structural determination of unknown peak 10, using ChromaTOF® software with high-resolution ac-
curate mass data for molecular adducts and subsequent search of the molecular formula with the EPA CompTox Chemicals
Database.

Conclusion tained, suggests that these technologies are an ideal

choice for screening and identification of volatile and
Meeting the growing environmental research and reg- semi-volatile PFAS, in an array of sample types in com-
ulatory needs for PFAS analysis requires the use of plex matrices.

powerful technologies to screen for known targets
and to detect and identify unknown PFAS candidates.

Here, sub-nominal mass GC-TOFMS, allowed simulta- References
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COMO SACAR EL MAXIMO PARTIDO DE
TU LINER PARA GC

A continuacion, se presentan una serie de preguntas y
respuestas sobre los aspectos mas importantes relacio-
nados con la eleccidon de los inlet liners para cromato-
grafia de gases (GC) y cdbmo aprovechar al maximo su
uso. Estas respuestas estan disefadas para proporcio-
nar una comprension completa de los inlet liners, des-
de su propdsito y tipos hasta las mejores practicas para
su mantenimiento y optimizacion del rendimiento.

¢Qué es un GCinlet liner? ; Cual es su proposito?

Un GC inlet liner es tipicamente un tubo de vidrio de
borosilicato que proporciona una ruta de muestra a
través del puerto de inyeccion (entrada) hasta la co-
lumna de GC. El inlet liner ayuda con la vaporizacion
de la muestra gracias a que la geometria del inlet liner
y el material de empaque aumentan el area de super-
ficie calentada; proteccidon de muestras mediante vi-
drio de borosilicato quimicamente desactivado; y pro-
teccién de la columna contra contaminantes de
muestras no volatiles con material de empaque del
inlet liner, como lana de cuarzo o fritas de vidrio, atra-
pando los componentes de la muestra no volatiles y
evitando que ingresen a la columna.

¢Cudl es la diferencia entre los inlet liners estan-
dar SGE® liners SGE y los inlet lunes SGE Opt-
Chem™?

La desactivacion estandar de SGE aplica una pelicula
delgada patentada al inet liner, que esta quimicamen-
te desactivada y estable a altas temperaturas. SGE
OptChem utiliza una desactivacion de pelicula gruesa
Unica, que esta optimizada para aplicaciones altamen-
te sensibles.

¢Por qué deberia usar inlet liners pre-empaque-
tados con lana de cuarzo, en lugar de empaque-
tarlos yo mismo?

Al autoinstalar lana de cuarzo en un inlet liner, es di-
ficil evitar por completo la rotura de las fibras de lana.

Las fibras rotas aumentaran los sitios quimicamente
activos dentro del liner y también pueden rayar la su-
perficie interior del liner, provocando mas problemas
de actividad.

Los liners SGE se desactivan después de la inser-
cion de lana para garantizar que los sitios activos ex-
puestos queden inertes. Esto aumenta la reproducibi-
lidad del analisis.

¢A qué se refiere la “geometria del inlet liner”?
¢Cémo afecta al rendimiento del inlet liner?

Varias opciones de geometria y lana de cuarzo en la
gama de inlet liners de SGE permiten al usuario selec-
cionar la opcion de liner 6ptima para su aplicacion
especifica. Esta gama esté codificada por colores se-
gun la geometria, lo que facilita la eleccion del inet
liner que necesita.

¢Puedo limpiar los GC inlet liners?

No recomendamos limpiar los inlet liners. Todos los
liners fabricados por Trajan estan desactivados y certi-
ficados para un alto rendimiento. Durante la limpieza,
la desactivacion sera eliminada. La desactivacion del
revestimiento limpio en el laboratorio sequird dando
lugar a la presencia de sitios activos que pueden ad-
sorber los componentes de la muestra y provocar pi-
cos de cola, con una posible pérdida de sensibilidad y
reproducibilidad.

¢Son compatibles los inlet liners de SGE Opt-
Chem con los mismos solventes de inyeccion que
los inlet liners estandar de SGE?

Como regla general, si el solvente no es dafino para
la columna de GC, entonces tampoco dafara el liner.
Esto es cierto tanto para los liners SGE OptChem
como para los liners estandar de SGE.

¢Como selecciono el inlet liner correcto para mi
analisis?

Disponible la Guia de Seleccién — Liners de GC para
obtener mas informacién sobre qué liner elegir para su
analisis.


https://www.trajanscimed.com/products/br-0359-a?_

¢Cémo puedo evitar la pérdida de compuestos
de alto punto de ebullicion?

Trajan recomienda utilizar un inlet liner SGE con lana
para evitar la pérdida innecesaria de compuestos de
alto punto de ebullicion. Muchos disefios incluyen
empaquetaduras de lana de cuarzo desactivadas; al-
gunas de las razones para esto son:

¢ Proporciona una superficie adicional para la vo-
latilizacién completa de la muestra y minimizar
la discriminacién de la muestra.

e Atrapa los componentes no volatiles y las parti-
culas del tabique para evitar que lleguen a la
columna.

e Limpia cualquier muestra de la aguja de la jerin-
ga, aumentando asi la reproducibilidad y evitan-
do la acumulacién de residuos de muestra en el
tabique.

Mis resultados muestran baja sensibilidad/baja
respuesta. ;Puede un inlet liner diferente au-
mentar la sensibilidad?

Hay varios factores que pueden afectar la sensibilidad,
como que la temperatura de entrada sea demasiado
alta o demasiado baja. En el caso de que la tempera-
tura de entrada sea demasiado baja, aumentar la tem-
peratura de entrada y usar un inlet liner SGE Connec-
Tite™ ayudara a aumentar la sensibilidad al minimizar
la pérdida de muestra.

Cromatografia y Técnicas Afines

¢Puede el inlet liner ayudar a reducir el ruido de
linea de base?

La contaminaciéon en el inlet liner puede provocar un
aumento del ruido de referencia. Cambie el inlet liner
con regularidad para minimizar los problemas de ruido.

iPuede el inlet liner extender la vida atil de mi
columna de GC?

Un inlet liner relleno de lana o fritado puede ayudar a
aumentar la vida Util de la columna de GC:

e |as fritas de lana o vidrio actian como filtro al
bloquear la entrada de impurezas no volatiles a
la columna de GC.

¢ La lana de cuarzo o las fritas de vidrio pueden
ayudar en la homogeneizacion de los analitos y
disolventes evaporados en la entrada. También
ayudan a transferir los analitos a la entrada de
la columna del GC.

¢Con qué frecuencia debo cambiar mi inlet liner?

La vida util de los liners es dificil de predecir, ya que
variard mucho dependiendo de la naturaleza de las
muestras que se introduzcan.

e Sise utiliza la inyeccion en el espacio de cabeza,
solo entraran vapores en la entrada del GC y el
revestimiento del liner puede permanecer lim-
pio durante meses.
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e Si se inyectan muestras «sucias», puede ser ne-
cesario inspeccionar el liner diariamente.

e En todos los casos, tan pronto como el liner ten-
ga residuos visiblemente acumulados en su in-
terior, se debe cambiar por un liner nuevo.

¢Puede el inlet liner reducir los picos de cola?

La cola de pico puede tener varias causas diferentes,
una de las cuales es un liner sucio, lo que aumenta los
sitios activos que interactlan con la muestra inyecta-
da a medida que se introduce en la columna de GC.
Si el pico de cola persiste, es posible que desee consi-
derar reemplazar férulas, septos y juntas toricas, ins-
talar una columna protectora y/o usar un solvente di-
ferente para su analisis.

¢Cudles son los beneficios de usar un inlet liner
conico inferior SGE OptChem con frita de vidrio?

El liner cédnico SGE OptChem con frita de vidrio y jun-
ta térica CRS ONE preinstalada proporciona los mis-

mos beneficios que un liner conico inferior con lana
de cuarzo empaquetada, ademas de algunas ventajas
adicionales:

e La frita de vidrio presenta una distribucién de
densidad mejorada en comparacién con los re-
vestimientos rellenos de lana. Dado que la frita
de vidrio tiene una porosidad constante, el cau-
dal de gas a través del revestimiento es mas uni-
forme en comparacion con la lana empaqueta-
da, lo que aumenta la reproducibilidad.

El uso de una frita elimina cualquier riesgo de ro-
tura de la lana, lo que puede exponer los sitios activos
dentro del liner y reducir la sensibilidad del analisis.

Para ampliar esta informacion escribe a consultas@
scharlab.com.

Recursos relacionados:

https://www.trajanscimed.com/products/br-0359-a?_
pos=17&_sid=2105b7f99&_ss=r

@E Inlet liners
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contribuir en esta seccién con informacion técnica
(nuevos desarrollos, aplicaciones, etc.) en el campo de
la cromatografia y técnicas afines. Deberan remitirse
a la redaccion de CTA con anterioridad a los dias 1 de
mayo (para el primer nimero) y 1 de noviembre
(para el segundo).

NOVEDADES TECNICAS

Las empresas colaboradoras de la SECyTA disponen
en cada nUmero de una pagina gratuita para informar
sobre las novedades de sus productos. La extension
maxima de los originales serd 3 DIN A4 mecanogra-
fiados a doble espacio, pudiéndose incluir algunos
gréficos y fotografias en blanco y negro (no mas de
tres). Los plazos de envio seran los indicados en las
Notas técnicas.

PUBLICIDAD

Cualquier empresa puede publicar anuncios de sus
productos, teniendo las empresas colaboradoras de la
SECYTA descuentos sobre las tarifas generales.

La adjudicacién de los espacios disponibles destinados
a publicidad se realizara por riguroso orden de peti-
cion.

OTRAS SECCIONES

CTA agradecera toda la informacién que reciba de
sus lectores sobre asuntos de interés general dentro
del campo de la cromatografia y técnicas afines (cur-
sos, conferencias, congresos, ofertas de trabajo,
informes sobre el trabajo de grupos espafoles y ex-
tranjeros, resefias de libros o cualquier tipo de colabo-
racion).

A su vez, CTA publicard, en la medida de lo posible,
respuestas de especialistas a todas aquellas cuestiones
concretas que formulen los lectores en relacién con
sus problemas en el laboratorio o con asuntos rela-
cionados en general con la cromatografia y técnicas
afines.

Para cualquier cuestion relacionada con CTA pueden
ponerse en contacto con:

Dra. Ana Cristina Soria Monzo6n

Instituto de Quimica Organica General, CSIC.
Juan de la Cierva, 3. 28006 Madrid.

Tel.: +34 912587559

acsoria@iqog.csic.es

Dra. Ana Isabel Ruiz Matute

Instituto de Quimica Organica General, CSIC.
Juan de la Cierva 3, 28006 Madrid.

Tel.: +34 912587559

ana.ruiz@csic.es

Dra. Mariluz Sanz Murias

Instituto de Quimica Organica General, CSIC.
Juan de la Cierva, 3. 28006 Madrid.

Tel.: +34 912587559

mlsanz@igog.csic.es

Dr. Mario Fernandez Martin

Instituto de Quimica Organica General, CSIC.
Juan de la Cierva, 3. 28006 Madrid.

Tel.: +34 912587559

mario@iqog.csic.es


mailto:acsoria@iqog.csic.es
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NORMATIVA DE CONCESION DE AYUDAS PARA
LA ASISTENCIA A CONGRESOS Y/O REUNIONES

Condiciones para la concesion de ayudas para la asistencia a Congresos/Reuniones de caracter
nacional e internacional (aprobadas por la Junta de Gobierno de la SECyTA en sesion
celebrada el 23 de enero de 2018)

Requisitos generales para optar a una beca concedida por la SECyTA.

1.1.  Ser miembro de la SECyTA.
1.2. Encontrarse en una de las siguientes opciones:

1.2.1. Realizando la tesis doctoral o un trabajo de investigaciéon de master o equivalente en un centro
de investigacion.

1.2.2. En una etapa post-doctoral en un centro de investigacién dentro de los 2 afos posteriores a la
lectura de la tesis doctoral y tener una antigliedad como socio de la SECyTA de, al menos, 2
anos.

1.3. No ser miembro de la plantilla laboral permanente del centro de investigacion.

Requisitos adicionales para la asistencia a las Reuniones Cientificas de la SECyTA.

2.1. Se podran conceder un maximo de 2 becas por investigador sénior (socio de la SECyTA) inscrito en la
Reunion.

2.2. Solo se podra solicitar una ayuda por comunicacion presentada en la Reunion.

Requisitos adicionales para la asistencia a Reuniones y/o Congresos Internacionales.

3.1. Encontrarse en una de las siguientes opciones:

3.1.1. Realizando la tesis doctoral o trabajo de investigacidon de master o equivalente (como minimo,
en su segundo afio) en un centro de investigaciéon y tener una antigiedad minima como socio
de la SECyTA de 1 afo.

3.1.2. En una etapa post-doctoral en un centro de investigacién dentro de los 2 afos posteriores a la
lectura de la tesis doctoral y tener una antigiedad como socio de la SECyTA de, al menos,
2 anos.

3.2. No haber disfrutado de otra beca semejante concedida por la SECYTA durante la realizacion del trabajo
de investigacion.

3.3. Se establece la necesidad de gue se trate de congresos relacionados con el fin de la SECYTA o bien que
la SECYTA figure como colaboradora o coorganizadora del Congreso.

3.4. Elsolicitante al que se le conceda la ayuda contrae la obligacién de elaborar un informe (en inglés) so-
bre el Congreso para su publicacién en el Boletin y en la pagina web de la Sociedad. Si se conceden
mas de una beca para la asistencia a un mismo congreso se podra elaborar el informe de forma con-
junta.

3.5. Tener aceptada una comunicacion (oral o poster) en el congreso para el que se solicita la beca.

3.6. Solo se admitiran solicitudes hasta un mes antes de la celebracién del Congreso

Requisitos adicionales para la asistencia a Reuniones y/o Congresos patrocinados por la SECyTA.

4.1. Ser miembro de la SECYTA con una antigliedad superior a 1 afio.
4.2. No haber disfrutado de otra beca semejante en el mismo afio natural.

4.3. Elsolicitante al que se le conceda la ayuda contrae la obligacion de elaborar un informe (en inglés) so-
bre el Congreso para su publicacion en el Boletin y en la Pagina Web de la Sociedad. Si se conceden
mas de una beca para la asistencia a un mismo congreso se podra elaborar el informe de forma con-
junta.

4.4. Tener aceptada una comunicacion (oral o poéster) en el congreso para el que se solicita la beca.

4.5. Solo se admitiran solicitudes hasta un mes antes de la celebracion del Congreso.
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Si desea hacerse socio de la SECyTA rellene y envie el siguiente Boletin de Inscripcién, acompanado de
la correspondiente autorizaciéon bancaria a:

Dr. Juan Vicente Sancho Llopis

Instituto Universitario de Plaguicidas y Aguas
Departamento de Quimica Fisica y Analitica
Universitat Jaume |

Edificio de Investigacion |

Campus del Riu Sec

Avda Vicente Sos Baynat, s/n

12071 Castellé de La Plana (Spain)

Tel.: +34964 387 363

Fax: +34964 387 368

e-mail: secretaria@secyta.es

Cuota anual: 30 EUROS

o Senale la casilla [J correspondiente a la direccion en la que desea recibir la correspondencia.

e Puede efectuar el pago de la cuota del primer afio mediante cheque bancario (adjuntandolo a esta solicitud) o
mediante ingreso/transferencia a la Cuenta Corriente del Banco BBVA:

ES13 0182 4162 2702 0153 0059 (Sociedad Espafiola de Cromatografia y Técnicas Afines)
Debe figurar en el ingreso o transferencia: “ALTA SECYTA + nombre y primer apellido del Socio”

e ;Autoriza a incluir su correo electrénico en la pagina Web de la SECyTA? (tache lo gue NO proceda):
Sl NO

e ;Autoriza a que aparezcan su nombre y direccién de contacto en el apartado “Nuevos socios” del Boletin?
(tache lo que NO proceda):

Sl NO
SOCIEDAD ESPANOLA DE CROMATOGRAFIA Y TECNICAS AFINES
HOJA DE INSCRIPCION
APEIIAOS ..o NOMDBIE Lo
DN oo
] Domicilio particular:
Al e NUM. o,
MUNICIPIO ettt Provincia .......coceevviiiiiiiie Codigo postal .....ceeeeeene.
TeléfoNO .. COrTEO EIECLIONICO ..o,
[0 INUSEIA U OFQANIZACION ... ..eeieeiee ettt ettt e et
CallE NUM. e
MUNICIPIO ..eiiiiiiiii e Provincia .......ccccoovieiiiiiiiee Codigo postal .....oveeeneeene.
TelefONO .o, COrreO ElECIIONICO ...
DATOS BANCARIOS
BaANCO/CAJa A8 ANOITOS ...
SUCUISAL e e
DIFECCION .. Ciudad .o
D TP
CON AOMICHIO BN e e e,
Y con IBAN ES__/ / / / /

en esta Sucursal, ruega a usted se digne dar las érdenes oportunas para que con cargo a dicha cuenta sean abo-
nados los recibos de mi cuota anual de socio que les seran presentados al cobro por la Sociedad Espafiola de Cro-
matografia y Técnicas Afines.

Atentamente le saluda,

Firma:
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YA ESTA AQUI EL PROXIMO GRAN HITO
EN GC-MS - EL PEGASUS BTX

« El GC-TOFMS mds compacto y sensible del mercado

« Novedosa tecnologia TOF para una vida 0til més extensa y
reducidos costes de mantenimiento

« Adquisicién completa de datos espectrales sin pérdida de
sensibilidad debido a su fuente de iones StayClean(R)

Para mdés informacién, por favor,
visite en nuestra pdgina web la
seccion dedicada al Pegasus BTX:
https://www.leco-europe.eu

) N
 +34918031250 g INFO_EseLEco.com (EEu.LEco.com LECO

EMPOWERING RESULTS


https://www.leco-europe.eu
file:
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