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Resumen:

En esta Tesis Doctoral se ha evaluado la aportacién de la metaboldmica no dirigida en combinacién con
técnicas analiticas avanzadas basadas en el acoplamiento de separaciones cromatograficas con espectrometria de
masas tanto de baja (MS) como de alta resolucion (HRMS) en distintos estudios relacionados con el campo de la
alimentacion, la salud y la comunicacién quimica intra-especie. Ademas, se evaluaron las ventajas que aportan los
instrumentos de Ultima generacidn basados en separacién por movilidad iénica en combinacién con espectrometria

de masas de alta resolucion (IMS-HRMS) en la elucidacion de compuestos desconocidos.

Por un lado, se hace una revision bibliografica extensa del estado del arte de las técnicas estrategias mas
empleadas en cada etapa del flujo de trabajo de la metabolémica no dirigida. Por otro lado, se aplicéd y evalué la
aproximacion de la metaboldmica no dirigida con distintas técnicas analiticas avanzadas en diferentes campos del

conocimiento.

En el ambito de la alimentacidn, se realizé un estudio cuyo objetivo era encontrar marcadores volatiles que
confirmaran la diferencia entre productos pesqueros ahumados con diversas técnicas de procesado y que culminé
satisfactoriamente en un modelo de clasificacion. Por otra parte, se estudiaron las ventajas que la nueva
combinacidn IMS-HRMS podia aportar para el descubrimiento de nuevos biomarcadores dietético, concretamente
para la identificacion de marcadores de ingesta de naranja a corto y medio plazo. Por ultimo, se estudid el efecto de
compuestos bioactivos como el resveratrol y el pterostilbeno en la esteatosis hepatica. Ademas, se evaluaron las
distintas herramientas para facilitar la identificacién de biomarcadores gracias a la implementacion de instrumentos

IMS-HRMS.

Por otra parte, se aplico la metaboldmica no dirigida para el descubrimiento de compuestos relacionados
con la comunicacién intra-especie, un campo de estudio hasta ahora poco abordado con esta metodologia hasta el
momento. Concretamente para la identificacion de compuestos emitidos por crias de ratdn que indujeran a una
activacion del instinto maternal. Se estudid por separado los compuestos de naturaleza mas volatil y aquellos de

caracter menos volatil, adaptando las técnicas de analisis a cada una de ellas.



