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EDITORIAL

Queridos socios de la SECyTA,

Durante estos ultimos cuatro afios, como todos sabéis, las lineas principales de actuacién de nuestra Sociedad se han cen-
trado en potenciar la politica de becas para favorecer la asistencia a nuestras reuniones cientificas y a los congresos inter-
nacionales relacionados con las técnicas de separacién de un mayor niimero de jévenes investigadores, miembros de la
SECyTA, asi como en aumentar la participacién de los socios en nuestro Boletin y en mejorar la pdgina web para hacer la
comunicacién y difusién de nuestras actividades cientificas mas dindmicas y activas. Por otro lado, se ha tratado de mejo-
rar la calidad cientifica de nuestras reuniones anuales, invitando a ponentes de reconocido prestigio en el ambito de las téc-
nicas de separacion, e impulsar la interrelacion entre los diferentes grupos de investigacion para promover el intercambio
de conocimientos y futuras colaboraciones. Otro aspecto que se ha intentado potenciar ha sido la participacion e implica-
cién de las casas comerciales en nuestras reuniones. Por dltimo, y no por ello menos importante, se ha mantenido y fortale-
cido la colaboracién de 1a SECyTA con otras sociedades que comparten intereses comunes, como la Sociedad Espafiola de
Quimica Analitica (SEQA), la Sociedad Espaiiola de Espectrometria de Masas (SEEM), la Sociedad de Espectroscopia
Aplicada (SEA) y la Sociedad Espafiola de Proteémica (SEProt).

Como ya hemos comentado en varias ocasiones,
la celebracion de nuestras reuniones cientificas
anuales es una de las actividades mds importantes
de la Sociedad. Por ello, queremos celebrar con
vosotros el éxito alcanzado en la XV Reunién
Cientifica de la SECyTA (XLIV Reunién del
Grupo de Cromatografia y Técnicas Afines), que
se celebro de forma conjunta con la VII Reunion
Nacional de la SEEM del 27 al 30 de octubre de
2015 en Castellon. Entre las razones de este éxito
nos gustaria resaltar la buena sintonia existente
entre ambas Sociedades, las interesantes confe-
rencias impartidas por investigadores de reconoci-
do prestigio internacional, la calidad de las comu-
nicaciones presentadas, la numerosa participacion
de las casas comerciales y, por supuesto, a lamag-
nifica organizacion llevada a cabo por los Drs.

Presidentes de la SECyTA (y antigua GCTA) y SEEM (de izquierda a
3 derecha: Joan Grimalt Obrador, Fco. Javier Santos Vicente, Maria José
Juan Vicente Sancho y Joaquin Beltran, de la  Gonzglez Carlos, Emilio Gelpi Monteys, Maria Teresa Galceran
Universidad Jaume I, responsables de la reunion,  Huguet, José Carlos Diez Masa y Encarna Moyano Morcillo).

que nos han hecho disfrutar, en un clima y entorno

maravillosos, tanto de un programa cientifico atractivo, competitivo y de calidad, como de un magnifico programa social
que serd recordado por todos nosotros durante mucho tiempo. Dentro del programa social, queremos destacar la cena de
gala que se celebr6 en Torrelamina (Les Alqueries, Castellén) que, ademds de ser un entorno mégico (nunca mejor dicho),
tuvo un atractivo especial al poder reunir a todos los presidentes de la SECyTA (y los dos tltimos del GCTA) y buena parte
de los presidentes de la SEEM. Podéis vernos a todos en la foto que nos hicimos para recordar este encuentro histérico.

Durante la Reunidn tuvo lugar también la 15 Asamblea General de la SECyTA, donde se celebraron las elecciones para la
renovacioén parcial de la Junta de Gobierno de la Sociedad. En primer lugar querriamos dar las gracias a todos los socios
por la confianza depositada en los miembros entrantes de la Junta y, en segundo lugar, agradecer tanto al Sr. Joan Solé
Ribalta como a la Dra. Maria Luz Sanz Murias por su trabajo, compromiso y dedicacion a la Sociedad durante los afios que
han formado parte de la Junta. Para finalizar, os animamos a participar el préximo afio en la XVI Reunién Cientifica de la
SECyTA (XLV Reunioén desde el inicio del GCTA) que se celebrard en Sevilla del 2 al 4 de Noviembre de 2016. Por nues-
tra parte, la actual Junta trabajard junto con los organizadores de la Reunién en preparar un programa cientifico atractivo y
de calidad, a la altura de vuestras expectativas.

Maria José Gonzalez Carlos y Francisco Javier Santos Vicente
Presidentes saliente y entrante de la SECyTA
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RESUMEN

Por suimportancia en el aroma de los vinos, una gran
mayoria de trabajos cientificos se ha centrado primero en
identificar los compuestos que integran la fraccion volatil
del vino empleando técnicas basadas en la cromatografia
de gases (GC-FID, GC-MS), y en segundo lugar, en
conocer su significado sensorial mediante el empleo de
técnicas olfatoméricas (GC-O). Sin embargo, durante el
consumo de alimentos, los compuestos del aroma se libe-
ran en el interior de la cavidad oral y faringea, pudiendo
estar expuestos a diferentes transformaciones quimicas y
bioquimicas debidas a factores relacionados con la fisio-
logia oral (enzimas de la saliva, temperatura, cambios de
pH, adsorcién a las mucosas orales, etc). Todos estos fac-
tores pueden modificar la composicién del aroma origi-
nal del vino y condicionar la cantidad y tipo de compues-
tos que finalmente interaccionaran con los érganos olfati-
vos. Entender cémo influyen todos estos procesos requie-
re de una metodologia analitica especificamente disefiada
para monitorizar el aroma liberado en el propio individuo
durante el consumo (métodos in vivo), o bien el desarro-
llo de dispositivos que mimeticen los procesos fisiol6gi-
cos que tienen lugar durante la ingestion del vino (méto-
dos in vitro). Todas estas aproximaciones analiticas y
algunas de las aplicaciones en las que se han empleado en
el caso del vino seran revisadas en este articulo.

1.INTRODUCCION

El aroma del vino es uno de sus principales atributos
de calidad y esta entre los mds decisivos a la hora de
explicar las preferencias de los consumidores. Es por
ello, que son muchos los trabajos cientificos que se han
encaminado a conocer e identificar la compleja fraccién
volatil del vino. Asi que ya a finales de los afios ochenta
se habian identificado més de 800 compuestos volatiles
(Maarse y Vischer, 1989). Desde el punto de vista quimi-
co, los compuestos del aroma se caracterizan por presen-
tar bajos pesos moleculares (< 300 Da) y altas presiones
de vapor (compuestos de alta volatilidad), lo que facilita
su liberacion de la matriz en la que se encuentran. Otras
caracteristicas de este tipo de compuestos son su gran

heterogeneidad en cuanto a estructura quimica (ésteres,
aldehidos, cetonas, lactonas, terpenos, dcidos, compues-
tos azufrados), caracteristicas fisico-quimicas (volatili-
dad, polaridad), y el amplio rango de concentraciones en
las que pueden aparecer en los vinos (desde mg/L ang/L).
Muchos de los trabajos encaminados a la caracterizacién
de este tipo de compuestos se han recogido en distintas
revisiones bibliograficas (Rapp y Mandery, 1986;
Polaskovdy col., 2008; Ebeler y Thorngate, 2009; Styger
y col., 2011, Mufioz-Gonzdlez y col., 2011, Villamor y
Ross, 2013).

Al tratarse de moléculas volatiles, la cromatografia de
gases (GC) se ha convertido en la técnica de eleccién para
la separacion y posterior andlisis de estos compuestos. En
este sentido, el uso de la cldsica cromatografia unidimen-
sional se ha combinado en los dltimos afios con el empleo
de la cromatografia bidimensional completa (GCxGC),
que proporciona un mayor poder de resolucién, mejoran-
do la separacién de muestras complejas, como es el caso
del vino (Mufioz-Gonzélez y col., 2011). Larapidez en la
elucion y la elevada resolucion de los picos cromatografi-
cos derivada del empleo de estas técnicas también ha
requerido el desarrollo de detectores diferentes a los tra-
dicionales (detector de ionizacién de llama (FID)), como
los espectrémetros de masas (MS) de doble o triple cua-
drupolo o con analizadores de tiempo de vuelo (ToF-
MS), que permiten escanear de manera mds rdpida y sen-
sible los analitos eluidos. Pero sin duda alguna, la evolu-
cién en las técnicas de preparacion de muestra ha sido el
gran hito que ha permitido profundizar en el conocimien-
to de la fraccién volatil del vino. El empleo de técnicas
como la extraccién liquido-liquido (LLE, Liquid-Liquid
Extraction) (Ferreira y col., 1993; Ferreira y col., 1998;
Ortega-Heras y col., 2002; Andujar-Ortiz y col., 2009), la
extraccion en fase sélida (SPE, Solid Phase Extraction)
(Lépez y col., 2002; Hernanz y col., 2008), la microex-
traccion en fase soélida (SPME, Solid Phase
Microextraction) (Mestres y col., 1998; Pozo-Bayén y
col., 2001; Ezquerro y col., 2003; Ezquerro y col., 2004;
Perestrelo y col., 2009) o la extraccion por sorcién sobre
barra agitadora (SBSE, Stir Bar Sorptive Extraction)
(Coelhoy col., 2009), entre otras, ha permitido el aisla-
miento y concentracién de los compuestos volédtiles que
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se encuentran en el vino en pequefias cantidades (incluso
a niveles traza), permitiendo la identificacién tanto de
compuestos que contribuyen al aroma positivo del vino,
como a defectos aromadticos (off flavors). Ademds, en los
ultimos afios, muchas de estas técnicas han evolucionado
y mejorado para intentar alcanzar una mayor exactitud,
precisioén, sensibilidad, rapidez y una reduccién en el
coste y en la cantidad de disolventes orgdnicos emplea-
dos (Mufioz-Gonzélez y col., 2011).

Sin embargo, como apunté el cientifico francés
Etievant a principios de los afios noventa, el conocimiento
analitico dirigido a descifrar el aroma del vino todavia no
habia sido capaz de interpretar el papel que ejercia cada
componente individual en el mismo (Ferreira, 2002). Y es
que a pesar de que en la actualidad se conoce la existencia
de mds de mil compuestos voldtiles presentes en el vino
(Polaskovay col., 2008), s6lo un nimero limitado de los
mismos puede ser considerado olfativamente activo, lo
que depende de su concentracién y de su umbral de per-
cepcidn (concentracién minima de un compuesto necesa-
ria para ser detectados por el olfato humano).

En este sentido, las investigaciones desarrolladas en
los tltimos veinte afios se han dirigido a estudiar el signi-
ficado sensorial de las moléculas aromaticamente acti-
vas, es decir, aquéllas que desempefian un papel relevante
en la percepcion final del aroma de un vino. Para ello, se
han aplicado técnicas analiticas en combinacién con el
olfato humano como la cromatografia de gases con detec-
cion olfatométrica (GC-O) (Figura 1) y experimentos de
omisién-reconstitucién que han permitido comprobar
que tan sélo unos pocos compuestos (entre 40 6 50) tie-
nen un verdadero impacto en el aroma del vino (Ferreira,
2002).

En el anélisis por GC-O, los compuestos separados
que eluyen de la columna cromatografica son sensorial-
mente evaluados por una persona (sniffer), empleando la
nariz como un detector mucho mas sensible que cualquier
detector analitico conocido. A partir del andlisis por GC-
O se puede obtener el denominado valor de actividad de
aroma (OAV), que es la relacion entre la concentracion de
un compuesto en el vino y su umbral de deteccidn.
Generalmente se considera que compuestos con OAV > 1
tienen impacto sensorial, tanto mayor cuanto mayor sea
este valor. Para trabajar con esta técnica, se han propuesto
diferentes metodologias, como la técnica AEDA (Aroma
Extract Dilution Analysis) (Ullrich y Grosch, 1987), el
método Charm® (Acree y col., 1984), la técnica OSME
(Odor Specific Magnitude Estimation) (McDaniel y col.,
1990) o, mas recientemente, el método de Frecuencia de
Deteccion (Pollien y col., 1997).

Sin embargo, a pesar de la indudable utilidad de este
tipo de metodologias para jerarquizar la importancia odo-
rifica de los compuestos voldtiles que integran el aroma
de un vino, la técnica GC-O presenta algunas limitacio-
nes. La mds importante se debe a que en GC-O los com-
puestos son primero separados y la calidad odorifica de
cada uno de ellos es evaluada independientemente y no
de forma integrada como ocurre cuando se percibe el
aroma de un vino. De este modo, no se tienen en cuenta
los fenémenos de interaccién con los componentes no
volétiles de la matriz vinica y de actividad, sinergismo o
antagonismo con otros compuestos volatiles presentes en
la mezcla (Ferreira, 2002; Pozo-Bayén y Reineccius,
2009; Lytray col., 2013). La segunda limitacion se refie-
re a la representatividad del extracto obtenido y que es
posteriormente evaluado por GC-O. Recientemente
d’Acampora y col. (2008) y Ferreira y col. (2009) han
descrito las ventajas e inconvenientes del empleo de las
diferentes técnicas preparativas para obtener un extracto
representativo que refleje la composiciéon aromatica de
partida.

El empleo de los ensayos de omisién-reconstitucion
puede solventar estos problemas. En este tipo de andlisis,
se realiza un primer screening mediante GC-O en el que se
detectan los compuestos odorificamente activos y, poste-
riormente, se prepara una solucién sintética con todos
ellos (experimento de reconstitucion) (Grosch, 1993). A
continuacion, en los ensayos de omision los distintos com-
ponentes de la mezcla se van eliminando uno a uno con el
objetivo de medir y verificar cudl es el efecto sensorial que
la eliminacién del componente tiene sobre el aroma glo-
bal. Pese a que este método ha funcionado muy bien en el
caso de vinos con un fuerte aroma varietal (Guth, 1997,
Ferreiray col., 2002; Escudero y col., 2004), es mds pro-
blematico en ensayos dirigidos a interpretar el andlisis de
vinos mas complejos (Ferreira, 2002).

De forma paralela al desarrollo de las técnicas analiti-
cas, las técnicas de analisis sensorial han evolucionado
para proporcionar datos sensibles, precisos y exactos
sobre las caracteristicas sensoriales de los vinos (Ebeler,
2005). Sin embargo, los avances en ambas técnicas estin
lejos de poder relacionar la composicién global de un
vino con sus propiedades sensoriales (Styger y col.,
2011). Esto puede ser debido a la existencia de compues-
tos aromdticos aun por identificar en el vino debido a las
limitaciones de las actuales técnicas analiticas, o también
a otros fendmenos como la interaccion de las moléculas
del aroma con los componentes no volatiles del vino
(matriz vinica), o a la transformacién de los mismos
durante el proceso de consumo debido a diferentes meca-
nismos fisico-quimicos y fisioldgicos que tienen lugar



durante este proceso. Ademads, los compuestos del aroma
pueden interaccionar a nivel cognitivo, provocando
fendmenos de aditividad, sinergismo o antagonismo
(Atanasovay col., 2005; Roudnitzky y col., 2011), que
influyen en la percepcién sensorial del aroma del vino.

2. ANALISIS DELAROMA LIBERADO DURANTE
EL CONSUMO DE VINO

A pesar de la gran cantidad de trabajos encaminados a
elucidar la composicién quimica del vino, y el impacto
que estos compuestos tienen en la percepcion del olor de
un vino, los mecanismos quimicos y bioquimicos que tie-
nen lugar durante el proceso de consumo, y que son los
responsables de los compuestos finales del aroma que
interaccionardn con nuestros Organos olfativos, son
mucho mas desconocidos.

En este sentido, es importante sefialar que la libera-
cién del aroma durante el consumo de un alimento es un
proceso secuencial, que puede comenzar antes incluso de
la ingestion del mismo. En el caso del vino, comienza al
abrir la botella o al servirlo en la copa, o simplemente al
acercarnos y olerlo. En esta situacion, las moléculas vola-
tiles que se desprenden de la matriz vinica debido a su
elevada presion de vapor son arrastradas por el flujo res-
piratorio y entran directamente a través de las fosas nasa-
les desde donde se dirigen a los receptores olfativos situa-
dos en el epitelio olfativo. Dependiendo de su estereoqui-
mica y concentracion pueden interaccionar con los recep-
tores y desencadenar una cascada de sefiales neuronales
que serdn procesadas en el cerebro y que se traducen en la
sensacion percibida (Pozo-Bayoén, 2009). A esta primera
via de paso de moléculas odorantes durante el consumo
se la denomina ortonasal y este tipo de aroma se conoce
generalmente como olor.

Sin embargo, el aroma que se libera durante el consu-
mo de los alimentos, sigue una via diferente hasta llegar a
los receptores olfativos. Una vez introducido el alimento,
y en el caso de alimentos liquidos, se produce la deglu-
cién del mismo. Durante la exhalacién inmediatamente
posterior a la deglucion se crea un gradiente de concen-
tracién de aroma entre la capa que recubre la superficie
de la faringe y el aire exhalado que pasa a su través. Ese
aire exhalado entra dentro de la cavidad nasal y alcanza el
epitelio olfativo donde los compuestos del aroma son per-
cibidos via retronasal, en un pulso de aroma conocido
como swallow breath (Land, 1996; Buettner y
Schieberle, 2000; Linforth y Taylor, 2000; Linforth y
col., 2002; Linforth y Taylor, 2006). Este tipo de aroma
que tiene lugar exclusivamente durante la ingestion de
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alimentos se conoce como aroma retronasal (Buettner y
col., 2008). Trabajos recientes han comprobado que la
percepcidn del aroma via ortonasal y retronasal puede ser
diferente (Small y col., 2005). A pesar del hecho de que el
aroma retronasal estd directamente relacionado con la
percepcidn del aroma y es un factor decisivo en las prefe-
rencias de los consumidores, apenas hay estudios cientifi-
cos encaminados a comprender el proceso de liberacién
del aroma durante el consumo de vino y su relacién con la
composicién del aroma retronasal. Una de las principales
dificultades estd en el hecho de encontrar las metodologi-
as analiticas adecuadas que permitan monitorizar directa-
mente el aroma liberado durante el consumo en la cavi-
dad oral o nasal del individuo. Otras estrategias analiticas
se basan en el disefio de dispositivos que simulen las con-
diciones dindmicas y fisiologicas del proceso de inges-
tién (bocas y gargantas artificiales). Algunas de estas
aproximaciones analiticas y ejemplos de su aplicacion se
revisan a continuacion.

2.1. Analisis del aroma retronasal empleando méto-
dos in vitro

En general, las aproximaciones analiticas empleadas
para simular la liberacién de aroma durante el consumo
de alimentos se han centrado en el empleo de diferentes
dispositivos in vitro. Estas aproximaciones analiticas se
basan principalmente en el empleo de técnicas de espacio
de cabeza (HS), tanto en condiciones estaticas como
dindmicas, que permiten cuantificar los compuestos que
se liberan al espacio de cabeza desde el alimento. En
muchos casos, se ha tratado de mimetizar en la medida de
lo posible los procesos fisioldgicos que acontecen duran-
te el consumo de alimentos para simular el proceso de
liberacién del aroma que ocurre en una situacion in vivo.
Para ello, se han empleado distintos dispositivos (bocas
artificiales, gargantas artificiales, etc.), mds o menos
sofisticados, que permiten monitorizar la liberacién de
los compuestos del aroma del alimento y que pueden ser
posteriormente recogidos en diferentes trampas (polime-
ros adsorbentes, trampas criogénicas, etc.) para su poste-
rior andlisis por cromatografia de gases o directamente
por espectrometria de masas (Piggott y Schaschke,
2001). Estos sistemas son muy tutiles, ya que permiten
entender mejor la contribucién de cada factor que afecta
al proceso de consumo de manera individual, lo que seria
muy dificil de evaluar en estudios in vivo. Ademds, pro-
porcionan un estricto control de las variables de estudio y
permiten llevar a cabo un gran nimero de experimentos
evitando las posibles diferencias inter-individuales.
Sobre este tema, existen varias revisiones bibliogréficas
(Stephany col., 2000; Piggott y Schaschke, 2001; Salles
y col.,2011; Morell y col., 2014).
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La aproximacién mads sencilla para monitorizar el
aroma liberado de un alimento durante el consumo con-
siste en utilizar una técnica tradicional de espacio de
cabeza en estdtico en la que se pueden prefijar unas con-
diciones de temperatura, normalmente cercanas a la
temperatura corporal (37°C), y evaluar el efecto de un
determinado pardmetro orofisiolégico. En este sentido,
Mitropoulou y col. (2011) utilizaron SPME-GC/FID para
evaluar el efecto de la saliva artificial en la liberacion de
aroma en vinos modelo dopados con diferentes concen-
traciones de polisacdridos y polifenoles. En este trabajo
observaron que la presencia de estos macrocomponentes
producia, en general, un aumento de la volatilidad de los
compuestos mas hidrofébicos, mientras que los hidrofili-
cos se retenian mds en la matriz.

En los tltimos afios se han desarrollado numerosos
prototipos mas complejos que el anteriormente descrito.
Estos dispositivos, reciben el nombre de bocas artificiales
y han ido perfecciondndose e incorporando nuevas varia-
bles, como la presencia de dientes e incluso la posibilidad
de control informdtico para simular al maximo el proceso
de masticacion, que es un aspecto critico en el caso de ali-
mentos sélidos (van Ruth y col., 1994; van Ruth y
Roozen, 2000; Deibler y col., 2001; Salles y col., 2007,
Arvisenet y col., 2008; Poinot y col., 2009; Charles y col.,
2013). Sin embargo, el empleo de estos dispositivos ha
proporcionado en general mejores resultados cuando se
ha aplicado al estudio de la liberacién de aroma en ali-
mentos liquidos, tales como aceite de girasol o zumo de
naranja (Poinot y col., 2009), ya que en este caso no es
necesario considerar el complejo proceso mecénico de la
masticacion. Algunos de estos ejemplos han sido las
bocas artificiales disefiadas por Margomenou y col.
(2000), Rabe y col. (2002), Rabe y col. (2004a), etc.

En el caso del vino, la bibliografia relacionada con el
uso de bocas artificiales es practicamente inexistente. Sin
embargo, Genovese y col. (2009) investigaron el efecto
de la saliva (humana y artificial) en la liberacion de vola-
tiles de un vino blanco y otro tinto empleando un disposi-
tivo que simula una boca artificial conectado off line con
HS-SPME-GC/FID y HS-SPME-GC/MS empleando
condiciones dindmicas. Mas recientemente, Mufioz-
Gonzélez y col. (2014) realizaron un estudio m4s siste-
madtico en el que emplearon HS-SPME-GC/MS en condi-
ciones estdticas y dindmicas para evaluar el impacto de la
adicién de la saliva en vinos con distinta composicion.
Las condiciones dindmicas se basaron en el empleo de un
dispositivo (biorreactor de saliva), con control de tempe-
ratura y agitacién, y que permitia la incorporacién de un
flujo de gas (N,) para simular las condiciones dindmicas
de la boca, asi como la incorporacién de saliva. La moni-

torizacién de los volatiles liberados del vino se realizé
empleando una fibra de SPME (DVB/CAR/PDMS) a dis-
tintos tiempos: t=0, en el que la temperatura de la mezcla
de saliva/vino era inferior a la temperatura fisiologica
(25°C), y que podria corresponder con la fase oral, y t=10
minutos, momento en el que la temperatura era similar a
la temperatura fisioldgica oral (36°C), y que corresponde-
ria a una fase post-oral. Tanto la aplicacién de las condi-
ciones estaticas como dindmicas revel6 una influencia
significativa tanto del tipo de vino como de la adicién de
saliva. Sin embargo, las condiciones estaticas fueron mas
sensibles para detectar diferencias en la cantidad de
aroma liberado asociadas a variaciones en la composi-
cién del vino.

Por otro lado, en los dltimos afios se ha comprobado
que, sobre todo en alimentos liquidos, la deglucién juega
un importante papel en la percepcion del aroma (De Roos
y Wolswinkel, 1994). Como se coment6 anteriormente,
tras la deglucion de un alimento se forma una fina capa de
liquido (o material s6lido) que recubre la faringe y se ha
observado que la mayor parte del aroma depositado en
esa capa se libera casi instantdneamente durante la prime-
ra exhalacion tras el consumo (swallow breath) (Buettner
y col.,2001; Weel y col., 2003). Por ello, para monitori-
zar el aroma liberado durante el consumo se han desarro-
llado también sistemas basados en gargantas artificiales,
priorizando los procesos que tienen lugar tras la deglu-
cién, y que pueden ser adecuados para mimetizar la libe-
racién de aroma durante el consumo de alimentos liqui-
dos (Weel y col., 2004; King y col., 2006; Pozo-Bayén y
col., 2009).

El empleo de técnicas como la espectrometria de
masas con ionizacién quimica a presion atmosférica
(APCI-MS) (Weel y col., 2004; King y col., 2006; Pozo-
Bayoén y col., 2010) o la espectrometria de masas con
transferencia de protén (PTR-MS) (Buettner y col., 2008;
Pozo-Bay6n y col., 2009), acopladas a bocas o gargantas
artificiales permite monitorizar de manera continua la
liberacion del aroma en tiempo real (Yveny col.,2010) y,
por tanto, captar la dimensioén temporal de la liberacion
del aroma de los alimentos, proporcionando una mejor
correlacién entre la sensacion percibida durante el consu-
mo y la concentracién y el tipo de molécula responsable.
Recientemente, y por primera vez en el caso del vino,
Munoz-Gonzélez y col. (2015) desarrollaron un sistema
de boca artificial acoplado on line a PTR-ToF-MS, que
permiti6 obtener el perfil de liberacion de aroma en tiem-
po real de vinos aromatizados con los mismos compues-
tos volatiles y a la misma concentracién, pero que presen-
taban diferencias en la composicién no volatil. El anélisis
de los pardmetros de las curvas de liberacion: Imax



(méaxima intensidad) y AUC (area bajo la curva), que
estan relacionados con el valor maximo de intensidad y el
aroma total liberado, respectivamente, revelé un impor-
tante efecto de la matriz no volatil del vino y, principal-
mente, del contenido en polifenoles totales, sobre el perfil
de aroma liberado.

Todos los dispositivos descritos anteriormente son
una herramienta de gran utilidad a la hora de estudiar los
efectos de pardmetros orofisiol6gicos de manera inde-
pendiente, pero no siempre permiten controlar los com-
plejos procesos que se producen en condiciones reales de
consumo y, por lo tanto, muchas veces resulta complica-
do establecer una relaciéon directa entre estos datos y los
proporcionados mediante andlisis sensorial (Piggott y
Schaschke, 2001; Taylor, 2002; Rabe y col., 2004b). Para
simular de manera conjunta todos los procesos que ocu-
rren durante el consumo de alimentos, seria deseable que
el dispositivo integrara numerosas funciones fisioldgicas
(denticién, deglucidn, peristalsis, salivacion, etc) y, en
consecuencia, que fueran mucho mas complejos que los
descritos hasta la fecha.

2.2 Analisis del aroma retronasal empleando métodos
invivo

En la actualidad, la posibilidad de integrar todos los
procesos fisioldgicos que ocurren durante el consumo de
un alimento s6lo es posible mediante el analisis in vivo.
La liberacién del aroma durante el consumo se puede
medir muestreando los compuestos volatiles exhalados
directamente en la boca o la nariz del consumidor con el
objetivo de proporcionar una mejor representacion de los
compuestos voldtiles que alcanzaran el epitelio olfativo
(Piggott y Schaschke, 2001). Este tipo de metodologia ha
recibido diferentes nombres: analisis del aroma in vivo,
nosespace o breath by breath (Taylor y Linforth, 2000;
Yeretzian y col., 2000; Taylor y Linforth, 2003).

Un importante punto a tener en cuenta durante el
empleo de esta metodologia es la gran variacidn entre
individuos debida a diferencias en flujos respiratorios,
patrones de deglucién, composicién de la saliva, etc.
(Buettner y col., 2001; Taylor 2002; Normand y col.,
2004; Mestres y col., 2006; Mufioz-Gonzélez y col.,
2014). Este problema, sin embargo, puede reducirse
empleando un amplio nimero de individuos, usando
datos normalizados y siguiendo estrictos procedimientos
de consumo (Piggott y Schaschke, 2001; Normand y col.,
2004; Apreay col., 2007; Salles y col., 2011). De hecho,
en un reciente estudio llevado a cabo por Aprea y col.
(2007), el uso de un protocolo de consumo permitié redu-
cir la variabilidad interindividual en un 52%.
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La monitorizacién de liberacion de aroma durante el
consumo puede realizarse en tiempo real o de manera off
line. Respecto a esta segunda aproximacion, se han des-
crito varios sistemas de atrapamiento del aroma, con una
caracteristica comun: los volatiles se atrapan durante el
consumo gracias al uso de trampas poliméricas que pos-
teriormente pueden desorberse y analizarse por cromato-
grafia de gases (Linforth y Taylor, 1993; Delahunty y
col., 1996). Estos dispositivos permiten un enriqueci-
miento de la muestra que normalmente estd muy diluida,
una separacion previa ya que pueden acoplarse a GC-O y
GC-MS vy, por tanto, una identificacién mads exacta.
Ademads, pueden proporcionar una mayor selectividad
por el uso de diferentes materiales poliméricos y son rela-
tivamente faciles de emplearse en cualquier laboratorio.

Existen varios tipos de sistemas de atrapamiento en
funcién de si los volétiles exhalados se monitorizan a
nivel de la cavidad nasal u oral. El primer grupo de siste-
mas de atrapamiento son los que muestrean los volatiles
presentes en la cavidad oral y se basan en la premisa de
que los voldtiles monitorizados a este nivel se encuentran
en una concentracion similar a la que alcanzan en los
receptores olfativos (O’Riordan y Delahunty, 2001).
Roozen y Legger-Huysman (1994) desarrollaron un sis-
tema mediante el cual los compuestos volatiles liberados
en la boca tras el consumo eran atrapados en una trampa
de Tenax empleando vacio y posteriormente fueron anali-
zados por GC. Este sistema se conoce como muestreo de
la respiracion oral (OBS, Oral Breath Sampling), y fue
posteriormente modificado y adaptado para estudiar la
liberacién del aroma de café en diferentes bebidas con
distinto contenido en grasa y proteinas (Denker y col.,
2006).

El segundo grupo de sistemas de atrapamiento de
aroma es el basado en el muestreo en la cavidad nasal
(anadlisis in-nose) (Ingham y col., 1995). Estas técnicas
analiticas también se basan en la premisa de que la con-
centracioén de aroma que se alcanza en las fosas nasales es
similar a la que llega a los receptores olfativos (Taylor,
1996; Denker y col., 2006; Linforth y col., 2002), aunque
recientemente se considera la posibilidad de la existencia
de un gradiente intranasal que produzca variaciones tem-
porales en la concentracién dependiendo del tipo de com-
puesto (Frasnelli y col., 2005).

Los primeros andlisis in-nose se basaron en el atrapa-
miento de los volatiles liberados a través de las fosas nasa-
les en una trampa polimérica o criogénica a diferentes
tiempos después del consumo de alimentos (Piggott y
Schaschke, 2001). En este sentido, Buettner y Schieberle
(2000) introdujeron el concepto de la medida del odorante
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exhalado (EXOM, Exhaled Odorant Measurement) para
obtener datos cuantitativos y precisos de liberacién de
aroma de alimentos. Esta técnica combinaba las ventajas
del atrapamiento en un material adsorbente como el Tenax
junto con la aplicacién del ensayo de dilucion de is6topos
estables (SIDA, Stable Isotope Dilution Assay), permi-
tiendo una cuantificacién muy exacta de los volatiles de la
respiracion. Ademads, ofrecia la posibilidad de concentrar
las moléculas odorantes antes del andlisis, por lo tanto, fue
una aproximacion util para estudiar la liberacién de aroma
en las concentraciones tan bajas en las que se encuentran
muchos de los odorantes en condiciones de consumo rea-
les (in vivo), que no podrian detectarse mediante el
empleo de técnicas de andlisis en tiempo real. Esta meto-
dologia ha sido recientemente utilizada por Lasekan y col.
(2009) para evaluar la liberacion de aroma durante el con-
sumo de una bebida fermentada conocida como vino de
palma. En el caso del vino, el trabajo recientemente des-
arrollado por Mufioz-Gonzalez y col. (2014) representa la
primera aproximacién analitica para la determinacién de
la cantidad total de aroma liberado empleando condicio-
nes in vivo. En este trabajo se empled un dispositivo deno-
minado RATD (Retronasal Aroma Trapping Device), que
fue previamente optimizado y validado (Mufioz-Gonzélez
y col., 2014a), y que permitia atrapar el aliento de respira-
cion (exhalacion) de los panelistas tras el consumo de 100
mL de vino empleando trampas de Tenax. Todo el sistema
estaba conectado a una bomba de vacio que favorecia la
extraccion del aroma desde las fosas nasales al polimero
(Figura 2). Posteriormente, el aroma retenido en la tram-
paera eluido con una mezcla de disolventes organicos y,
tras la concentracion, los volatiles fueron analizados
empleando CIS (Cooled Injection System)-GC/MS.

La percepcion prolongada del aroma retronasal, a
menudo llamada persistencia del aroma, puede ser debida
alaliberacion de los volatiles adsorbidos por las mucosas
oral o faringea después del consumo de alimentos. La
mucosa puede actuar como una especie de depédsito aro-
matico, responsable de la persistencia de la percepcion de
un determinado aroma que se produce después del consu-
mo (Buettner, 2004). Esta capacidad estd determinada
por la posibilidad de algunos odorantes de adsorberse a la
mucosa oral y liberarse con diferentes cinéticas de desor-
cién segun sus caracteristicas fisico-quimicas. La adsor-
ci6n de las moléculas odorantes a la mucosa oral puede
evaluarse de diferentes maneras. Una de ellas consiste en
calcular la diferencia entre la cantidad de aroma presente
en una solucién antes y después de ser expectorada tras
ser mantenida en la boca durante cierto tiempo (SOOM,
Spit Off Odorant Measurement). Esta aproximacion fue
empleada por Buettner y col. (2002), quienes unos afios
mads tarde desarrollaron otro sistema que permitia moni-

torizar la liberacion de aroma en la cavidad bucal: BOS
(Buccal Odour Screening System). Esta técnica se basa
en la extraccion intraoral a tiempos definidos de com-
puestos odorantes que se han quedado retenidos en la
cavidad bucal gracias al empleo de una barrita agitadora o
Twister (SBSE). Seguidamente, los volatiles son desorbi-
dos en la unidad de desorcién térmica y analizados por
GC-0O o0 GC-MS (Buettner, 2004; Buettner y Welle, 2004;
Buettner y Mestres, 2005). Otro desarrollo analitico que
recientemente se ha comprobado permite la monitoriza-
cién del aroma liberado de la cavidad oral es el empleo de
la técnica SPME intra-oral. Mediante esta aproximacion,
Esteban-Fernandez y col. (2014) evaluaron el impacto de
la composicion de la matriz no volétil del vino en la capa-
cidad de adsorcién a la mucosa oral de compuestos del
aroma del vino.

No obstante, todas estas técnicas se basan en el atra-
pamiento de la cantidad total de compuestos volatiles
liberados durante el consumo y no toman en considera-
cién la dimensién dindmica de la liberacion del aroma
que se produce durante el consumo y que podria correla-
cionar mejor con la evolucién en la percepcion del aroma
durante el consumo de un alimento.

El andlisis del aroma en tiempo real es una aproxima-
cién metodolégica muy importante para establecer la
relacion entre liberacion y percepcion de aroma durante
el tiempo que dura el consumo del alimento (Linforth y
Taylor, 1993; Avison, 2013). Como se ha comentado
anteriormente, el andlisis del aroma en tiempo real es
posible gracias al empleo de técnicas espectrométricas,
tales como APCI-MS (Taylor, 1996), PTR-MS
(Lindinger y col., 1998; Yereztian y col., 2000) y Selected
Ion Flow Tube Mass Spectrometry (SIFT-MS) (Spanel y
Smith, 1999). Entre ellas, las mas ampliamente utilizadas
son APCI-MS y PTR-MS. La primera fue desarrollada
para el andlisis de aromas y fragancias, mientras que el
andlisis de contaminantes atmosféricos o la monitoriza-
cién de voldtiles de respiracion con fines médicos fue el
objetivo principal de la segunda. Sin embargo, en la
actualidad ambas técnicas se utilizan indistintamente en
estudios de liberacién del aroma durante el consumo.

Estas técnicas se basan en la monitorizacién de los
compuestos del aroma en las fosas nasales mediante el
empleo de un espectrometro de masas y proporcionan un
perfil de masas del aroma liberado a tiempo real durante
el periodo que dura el consumo del alimento. Ademas, la
aplicacién de esta metodologia permite comprobar los
compuestos que se liberan después del consumo y que
pueden estar relacionados con la persistencia del aroma.
La mayor parte de los estudios de liberacion del aroma in
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Figura 1. Esquema del andlisis mediante cromatografia de gases-olfatometria (GC-O).
Adaptada de http://www.foodprocessingtechnology.com/contractors/training/flavologic/flavologic2.html).
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Figura 2. Ejemplo de analisis del aroma total liberado durante el consumo de vinos empleando el sistema de atrapamiento
de aroma retronasal (RATD) desarrollado en el Instituto de Investigacion en Ciencias de la Alimentacién (CIAL, CSIC).
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vivo se han llevado a cabo con productos sélidos y semi-
s6lidos como geles, productos lacteos, gomas de mascar
(Brauss y col., 1998; Brauss y col., 1999; Linforth y col.,
1999; Boelrijk y col., 2006). Sin embargo, sélo unos
pocos estudios se han centrado en alimentos liquidos
(Linforth y Taylor, 2000; Doyen y col., 2001; Linforth y
col., 2002; Lasekan y col., 2009).

En el sistema de APCI-MS, una interfaz dirige una
fraccidn del aire exhalado a la fuente de ionizacién del
espectrometro de masas mediante efecto Venturi. Alli, los
volétiles son ionizados e introducidos en la regién de alto
vacio del espectrometro de masas. Esta técnica se ha utili-
zado en un gran numero de aplicaciones (Linforth y
Taylor., 2000; Ruijschop y col., 2009; Linforth y col.,
2010; Blee y col., 2011; Clark y col., 2011, etc.) y actual-
mente se comercializa con el nombre de MS Nose™
(Micromass-Manchester, Reino Unido) (Figura 3).

Las principales caracteristicas de la técnica de PTR-
MS han sido revisadas en articulos previos (Lindinger y
col., 1998; Hansel y col., 1998) y, como en el caso de la
APCI-MS, se trata de una técnica muy sensible. En PTR-
MS, los compuestos volatiles son introducidos en la fuen-
te de ionizacidn gracias a las condiciones de vacio del
espectrémetro de masas. Los iones son extraidos y trans-
feridos a la cabina de reaccion (drift tube) donde tiene
lugar la ionizacidon quimica a temperatura y presion con-
trolada, por lo que todos los componentes de la mezcla se
ionizan en el mismo grado.

En ambas técnicas el ion primario usado para la ioniza-
cién quimica es habitualmente el hidronio (H;0%) que se
produce en la fuente de ionizacién. La ionizacién ocurre
cuando se transfiere la carga del agua (H;O") al analito. Los
volétiles son detectados de acuerdo a su relacion m/z como
iones correspondientes al ion molecular protonado (MH").
En APCI-MS esto sucede a presion atmosférica, mientras
que en PTR-MS esto ocurre a bajo vacio. Recientemente,
en un estudio de comparacion de las dos técnicas se ha
comprobado que la APCI-MS presenta un limite de detec-
cién 10 veces menor y un rango lineal diez veces mayor
que la PTR-MS (Avison, 2013). Sin embargo, los resulta-
dos de otro estudio de comparacién de ambas técnicas no
mostraron diferencias entre ellas (Deleris y col., 2013).
Ademas, 1a PTR se ha combinado con otros tipos de anali-
zadores diferentes al cuadrupolo, tales como la trampa de
iones (Warneke y col., 2004; Warneke y col., 2005) o el
analizador de tiempo de vuelo (Blake y col., 2004;
Soukoulis y col., 2013; Tsevdou y col., 2013), lo que pro-
porciona mayor sensibilidad y resolucién (Heenan y col.,
2012), permitiendo realizar los estudios de liberacion del
aroma en alimentos tan complejos como el vino.

Ambas técnicas proporcionan perfiles de liberacion
tiempo-intensidad de los iones de interés bien resueltos,
de tal manera que se pueden calcular algunos pardmetros
como la cantidad total de odorantes detectados en un cier-
to tiempo, y que es equivalente al AUC, la Imax, y el
tiempo necesario para alcanzar la maxima intensidad
(T, (Figura4).

Las ventajas mas importantes del empleo de espectro-
metros de masas para monitorizar el aroma en tiempo real
estdn normalmente relacionadas con tiempos cortos de
respuesta (generalmente 200 ms o menos) y la relativa-
mente alta sensibilidad de la técnica. Ademas, el hecho de

ser técnicas de ionizacién suaves, minimiza la fragmenta-
cién de los compuestos lo que implica una interpretacién
mds sencilla de los resultados. Desafortunadamente, estas
metodologias también presentan limitaciones, como son
las relativas a la discriminacién de algunos compuestos
en el detector del equipo, la presencia de interferencias
procedentes de la matriz del alimento, la dificultad en la
identificacién de compuestos que presentan el mismo
peso molecular (compuestos isobdricos), etc. Por otra
parte, la falta de una separacion previa a la deteccion del
analito implica la superposicion del espectro de todos los
compuestos que llegan al mismo tiempo al detector (mass
fingerprint). Esto hace que, dependiendo de la compleji-
dad de la muestra analizada, la identificacion del com-
puesto (y cuantificacién) puede a veces ser dificil o impo-
sible (Spitaler y col., 2007). Ademads, el andlisis de los
datos y la interpretacion de los resultados requiere mucho
tiempo y en ocasiones es problematica (Gierczynski y
col., 2011). Otra de las desventajas que se han indicado
recientemente es su dificultad para el estudio de aromas
complejos, presentes en la mayoria de los alimentos,
debido precisamente a la falta de selectividad y a la difi-
cultad de interpretacion de los espectros (Poinot y col.,
2013).

A pesar del niimero creciente de aplicaciones de las
técnicas basadas en PTR-MS y APCI-MS para monitori-
zar la liberacion del aroma en tiempo real, estas técnicas
apenas se han empleado en el caso del vino. Esto puede ser
debido a algunos problemas relacionados con la composi-
cién de la matriz vinica, en concreto con el impacto del
etanol en el proceso de ionizacién (Spitaler y col., 2007).
Se ha comprobado que cuando el etanol esta presente en
una concentracion superior a 100 ppm, los iones primarios
H,O" pueden reaccionar con €l para formar mondmeros,
dimeros, trimeros, aductos con moléculas de agua, iones
fragmentados e incluso agrupamientos de etanol, que
podrian reaccionar con los compuestos volatiles (Spitaler
y col., 2007), de tal manera que seria imposible poder
comparar muestras con diferente contenido en etanol.
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Figura 3. Diagrama esquematico del analisis mediante MS Nose™. Adaptada de Hollowood 2002, PhD.
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Figura 4. Curvade liberacién de limoneno en agua aromatizada obtenida mediante el empleo de una garganta artificial
acoplada a un equipo de PTR-MS. Adaptada de Pozo-Bayén y col., 2009.
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Se han propuesto dos posibles soluciones para evitar
estos problemas. Una consiste en diluir el espacio de
cabeza de la muestra con un flujo de nitrégeno saturado
en etanol, desplazando los iones H;O* por etanol protona-
do (Boscaini y col., 2004; Aznar y col., 2004). Otra solu-
cién propuesta en la literatura consiste en mantener los
iones H;O* como iones reactivos de ionizacidn quimica,
pero aplicando una dilucién 40x al espacio de cabeza del
vino con N, puro (Spitaler y col., 2007). Mds reciente-
mente, Fiches y col. (2013) han propuesto un sencillo
método basado en el control del proceso de ionizacién en
el que la variacion de la energia media de colision en el
drift tube durante el analisis de disoluciones hidroalcoh6-
licas (en un rango comprendido entre el 10-40 % (v/v))
permite realizar un andlisis cuantitativo para caracterizar
brandies en funcién de su grado de envejecimiento
(Fiches y col., 2014). Sin embargo, todas estas aplicacio-
nes han sido con fines dirigidos a la clasificacion de
muestras de distintas caracteristicas y no para evaluacién
de liberacién del aroma en tiempo real. Tan sélo en el tra-
bajo de Deleris y col. (2011) se investig6 la influencia de
la deglucién en la liberacién del aroma durante el consu-
mo de vodka empleando la técnica de PTR-MS.

3. CONCLUSIONES

En los ultimos afios hay cada vez mds evidencias
cientificas de que la fisiologia oral influye en la composi-
cién del aroma retronasal y es importante incluirla entre
los factores mads decisivos que intervienen a la hora de
explicar la percepcidn del aroma de un alimento. Aunque
en el caso del vino este tipo de investigacién es muy inci-
piente, el desarrollo de nuevas aproximaciones analiticas
in vivo e in vitro esta permitiendo identificar los factores
composicionales del vino y orofisiolégicos que afectan a
la liberacion del aroma durante el consumo. En los préxi-
mos afios la aplicacién combinada de técnicas analiticas
(GC-MS, GC-0), metodologias para la monitorizaciéon
de aroma en tiempo real (PTR-MS, APCI-MS) y técnicas
fisioanaliticas como la videofluoroscopia o el empleo de
laresonancia magnética de imdgenes (fMRI) de las dreas
del cerebro que se activan con distintos estimulos aroma-
ticos, asi como el andlisis sensorial, permitirin compren-
der mejor cémo se produce el proceso de la percepcion
del aroma durante la ingesta de vino y los principales fac-
tores implicados.
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RESUMEN

La Quimica Analitica puede considerarse una disci-
plina “solucionadora de problemas”. Este enfoque impli-
ca retos constantes a los que sélo se puede hacer frente
con una base sélida en técnicas de extraccion y de separa-
cién. En esta linea, los quimicos analiticos, y particular-
mente los cromatografistas, han establecido todo tipo de
colaboraciones con ec6logos, microbidlogos y biélogos
de muchos otros ambitos. De hecho, las técnicas croma-
tograficas han resultado ser herramientas bioanaliticas
extremadamente Utiles para resolver problemas en todos
esos campos; principalmente en sus combinaciones con
la espectrometria de masas, pero también utilizando com-
binaciones instrumentales mas convencionales. En este
articulo, mostraremos una seleccién de ejemplos para
ilustrar como se han utilizado diferentes estrategias cro-
matograficas para esclarecer cuestiones ecoldgicas no
resueltas, fundamentalmente en el &mbito de la ecologia
quimica microbiana. Dichas estrategias analiticas impli-
can laidentificacién y determinacién de biomarcadores
microbianos, ya sean constituyentes estructurales (ejem-
plificados por los dcidos grasos de los fosfolipidos de las
membranas de bacterias y hongos) o metabolitos (ilustra-
dos por el seguimiento de MVOCs —compuestos orgdni-
cos volatiles de origen microbiano- generados por los
microorganismos durante sus procesos metabdlicos).
Cada seccién comienza con una breve introduccién de la
aplicacidn correspondiente, seguida de la discusion de
diferentes casos de estudio, incluyendo una recapitula-
cién de la metodologia analitica propuesta.

INTRODUCCION

El desarrollo de métodos de separacion e identifica-
cién en el contexto de la Quimica Analitica puede contri-
buir a encontrar respuestas a cuestiones importantes en

estudios ecoldgicos. La idea principal subyacente es la
relacion entre la cromatografia y la ecologia quimica. La
ecologia quimica es un drea de investigacion interdisci-
plinar entre la quimica y la biologia que abarca el aisla-
miento, la identificacion, la sintesis y la biosintesis de
semioquimicos (compuestos quimicos emitidos por un
organismo que provocan una respuesta fisiolégica o de
comportamiento en otro organismo de la misma o dife-
rente especie) (Mori, 2013; Pickett, 2006). Las feromo-
nas son semioquimicos que difunden informacién entre
individuos de una misma especie, mientras que los alelo-
quimicos son semioquimicos utilizados para la comuni-
cacion entre individuos de diferentes especies (Pickett,
2006). Asi, la atraccién y la comunicacién entre seres
vivos implican frecuentemente la deteccién de “infoqui-
micos” especificos y, consecuentemente, las estrategias
de supervivencia eficaces de las especies se disefian sobre
la base de la ecologia quimica.

La cromatografia de gases (GC) es esencial para la
investigacion en ecologia quimica debido a su excelente
poder de separacidn, sensibilidad y deteccidn universal,
especialmente cuando se combina con detectores de
espectrometria de masas. Jones y Oldham (1999) revisa-
ron el andlisis de feromonas por cromatografia de gases;
desde entonces, las aplicaciones cromatograficas en el
campo de la ecologia quimica se han extendido en la
misma medida en que han evolucionado las técnicas ins-
trumentales de separacion y deteccion.

Se han identificado varios miles de feromonas y com-
puestos relacionados, a menudo en cantidades del orden
de nanogramos o incluso inferiores utilizando detectores
especificos como el detector de electroantenograma (GC-
EAD) (Millar, 2012) que sirve para determinar respuestas
electrofisioldgicas. Los compuestos, voldtiles y no-vola-
tiles, liberados por bacterias se pueden identificar y cuan-
tificar mediante GC-MS, LC-MS, pir6lisis-GC-MS y
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MALDI-TOF. El uso de la cromatografia liquida (LC) en
ecologia quimica es todavia mds importante, ya que la
disponibilidad de instrumentacién acoplada a detectores
convencionales -normalmente UV-Vis y fluorescencia-
estd mucho mds extendida en laboratorios no estricta-
mente quimicoanaliticos. Es mds, hay sistemas modelo,
criticos en el desarrollo de teorias en ecologia quimicay
coevolucion, como las cardenolidas —toxinas esteroideas-
que se monitorizan de modo habitual por HPLC
(Agrawal et al., 2012). Por dltimo, la configuracién LC-
MS-MS se ha aplicado al andlisis de algunas moléculas-
seflal (Quorum-Sensing Signaling Molecules — QSSMs),
moléculas difusibles de bajo peso molecular que actian
como un medio de comunicacién intercelular para coor-
dinar comportamientos bacterianos, tales como la pro-
duccion de metabolitos secundarios, el desarrollo de bio-
peliculas, la motilidad y la virulencia (Ortori et al., 2011;
Williams et al., 2007).

En definitiva, el mayor interés de este planteamiento
es poner de relieve la conexién entre los quimicos analiti-
cos y los (micro)biélogos para resolver problemas en
ambitos cientificos antes considerados independientes,
pero cuya frontera es cada vez mas tenue. En este trabajo,
se muestran algunos ejemplos de este tipo de cooperacién
entre cromatografistas e investigadores de los campos de
la biologia animal y la microbiologia, que trabajan con-
juntamente en lineas de investigacion integradas.

ECOLOGIA QUIMICA MICROBIANA

Las bacterias representan el dominio mas diverso de
la vida en la Tierra, con miembros que ocupan casi todos
los nichos naturales. Ademas, las bacterias sustentan
grandes cadenas alimentarias al ser capaces de convertir
distintas fuentes de energia en biomasa para otros orga-
nismos gracias a sus diversas capacidades metabdlicas.
El estudio de la composicidn y la ecologia de los ecosiste-
mas microbianos es de vital importancia, no s6lo para la
comprensién de sus roles funcionales, sino también para
el desarrollo de herramientas de prediccidon que permitan
una gestion eficiente de los recursos (Eren et al., 2013).
En consecuencia, no existe ninguna subdisciplina de la
ecologia quimica ajena a la creciente concienciacion
sobre la importancia de los microorganismos en todos los
ambitos. La ecologia quimica microbiana es un campo de
investigacioén en expansion, en el que se hace hincapié en
la diversidad de los compuestos quimicos de origen
microbiano y en la necesidad de una mejor comprension
de su produccién y de su metabolismo (Romeo, 2013).

La cromatografia de gases acoplada a la espectrome-
tria de masas (GC-MS) puede aplicarse a la determina-
cién en multiples matrices de los llamados biomarcado-
res quimicos, que pueden ser componentes estructurales
especificos o metabolitos microbianos. A continuacion se
resefian, brevemente, algunas aplicaciones de herramien-
tas cromatograficas al andlisis tanto de constituyentes
estructurales como de metabolitos microbianos.

Lipidos estructurales microbianos

Una comunidad microbiana se caracteriza por su
estructuray su funcién. La estructura se define como la
ordenacién y distribucién de los diferentes componentes
de la comunidad microbiana, incluyendo el nimero de
especies y su abundancia relativa, su distribucion espa-
cial y los componentes abidticos asociados a esta distri-
bucién. Y la funcion se entiende, en términos generales,
como actividad microbiana. Las bacterias y los hongos
son los grupos dominantes en la biomasa microbiana y su
abundancia se puede estimar basicamente de tres formas:
microscopia, inhibicién selectiva y andlisis de marcado-
res bioquimicos, que incluyen tanto componentes de las
membranas como de las paredes celulares. Los compo-
nentes estructurales bdsicos de la célula bacteriana (pro-
cariotas) son la pared celular, la membrana plasmatica, el
ADN nuclear y los ribosomas. En las bacterias Gram
positivo (G +) lamembrana plasmatica estd rodeada por
una gruesa pared celular que contiene dcidos teicoicos y
peptidoglicano. Las bacterias Gram negativo (G-) tienen
una pared mucho mas delgada, que a su vez estd rodeada
por una membrana celular externa que es muy similar a la
membrana plasmatica. Las paredes celulares de las bacte-
rias G- contienen peptidoglicano pero carecen de dcidos
teicoicos. Los hongos (eucariotas) tienen también sus
propios biomarcadores especificos que son parte de la
membrana celular (Figura 1).

Asi pues, el aislamiento directo de los componentes
celulares de las comunidades microbianas completas
representa un método importante para la evaluacion
cuantitativa de la abundancia microbiana y de la compo-
sicion de dichas comunidades. En este contexto, el anali-
sis de 4cidos grasos celulares ha demostrado ser particu-
larmente Util para la caracterizacién e identificacion de
diferentes grupos microbianos.

Perfiles de las comunidades microbianas via andlisis de
dcidos grasos

Todas las membranas celulares contienen acidos gra-
sos (fatty acids, FAs), unidos generalmente al glicerol por
un enlace de tipo éster constituyendo los fosfolipidos de



los acidos grasos (phospholipid fatty acids, PLFAs); éstos
se extraen y esterifican para formar metil ésteres de 4ci-
dos grasos (fatty acid methyl esters, FAMEs). El perfil
resultante del andlisis de FAMES por GC-MS constituye
una “huella dactilar” de los microorganismos presentes
en una muestra, pues contiene algunos biomarcadores
microbianos (Figura 1).

Para extraer FAs, al igual que para extraer cualquier
otra clase de lipidos, la eleccion del procedimiento ade-
cuado debe tener en cuenta, entre otras consideraciones,
el origen animal, vegetal o microbiano de la muestra. Sin
embargo, los dcidos grasos se extraen habitualmente con
mezclas de disolventes orgdnicos polares y no-polares.
Cualquiera que sea el método de extraccidn elegido, el
extracto obtenido se suele analizar por GC, razén por la
cual los FAs polares han de ser transformados en sus deri-
vados metilesterificados (FAMEs) menos polares, habi-
tualmente mediante una metanolisis alcalina suave
(White and Ringelberg, 1998) o utilizando hidréxidos
como el hidréxido de trimetilsulfonio (TMSH) (Gémez-
Brandoén et al., 2008).

Con la metodologia que proponemos (Goémez-
Brandon et al., 2008), basada en una extraccién con el
método clasico de Folch modificado y derivatizacién con
TMSH, es posible determinar la cantidad total de PLFAs,
la presencia de clases estructurales particulares (satura-
dos, insaturados, iso, anteiso,...) y también PLFAs indi-
viduales utilizados como biomarcadores de grupos
microbianos especificos (G+, G- y hongos) (Figura 1).
Ciertos PLFAs pueden utilizarse como biomarcadores
para determinar no sélo la presencia sino la abundancia
de grupos microbianos especificos (Zelles, 1997). Para
representar los PLFAs' bacterianos se ha seleccionado la
sumadeil14:0,115:0,a15:0,116:0y al7:0 para bacterias
Gram+ y de 16:1w7c, 17:1w7c, 18:1w7c, cyl7:0 y
¢y 19:0 para bacterias Gram-; como biomarcadores fingi-
cos se han usado el 18:2w6c y el 18:1w9c. Es importante
destacar que la mayoria de los PLFAs estan presentes en
una amplio rango taxonémico de microorganismos en
concentraciones diferentes, por lo que no pueden utilizar-
se para cuantificar o determinar especies o géneros espe-
cificos en comunidades microbianas completas, pero si
para evaluar cambios en la abundancia relativa de grupos
taxonémicos amplios como los que se han mencionado
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(Bardgett, 2005). El analisis de la composicién de PLFAs
es una de las herramientas mas cominmente utilizadas,
aparte de los cultivos en placa, para la investigacion de
poblaciones microbianas en estudios ecoldgicos (Dvreés,
2000). La mayor potencia de este enfoque basado en per-
files lipidicos, en comparacion con otro tipo de anélisis
de la comunidad microbiana, es que los PLFAs se sinteti-
zan rapidamente durante el crecimiento microbiano y
también se degradan rapidamente después de la muerte
microbiana y, ademas, no son moléculas de reserva ener-
gética, por lo que proporcionan una "huella dactilar" pre-
cisay real de la comunidad viva en el momento del anali-
sis (Evershed et al., 2006).

En el primer caso de estudio que se comenta, se ha uti-
lizado la metodologia analitica optimizada para estudiar
las comunidades microbianas de matrices medioambien-
tales sélidas con un alto contenido de materia organica
mediante su composicién en FAMEs. Los datos obteni-
dos permiten establecer la importancia de los diferentes
grupos de microorganismos en las diferentes matrices
so6lidas (Figura 2). En este caso, el analisis de los perfiles
de PLFAs indica que la estructura de la comunidad
microbiana difiere entre muestras de suelo, estiércol,
compost y vermicompost. Ademds, tanto la biomasa
microbiana viable (medida como contenido total en
PLFAs) como la abundancia de bacterias y hongos son
mucho mayores en las muestras de vermicompost que en
las de compost y estiércoles iniciales.

También se analizaron los perfiles de FAMEs para
evaluar la diversidad y cantidad de dcidos grasos y com-
parar las distintas huellas bioldgicas. En las muestras ana-
lizadas, se identificaron y cuantificaron por GC-MS 21
PLFAs, de entre 10 y 18 4tomos de carbono, saturados,
mono- y poliinsaturados y ramificados y sus respuestas se
procesaron mediante técnicas de andlisis multivariante.
Este enfoque resulté muy util para comparar las comuni-
dades microbianas en residuos animales no tratados y en
los productos finales resultantes de los procesos de su
degradaciéon biolégica (compost y vermicompost)
(Gémez-Brandoén et al., 2011; Lores et al., 2006).

Aunque la mayoria de los estudios sobre semioquimi-
cos en invertebrados se han llevado a cabo en insectos, ya
sea en relacion con las feromonas sexuales o con el

' La nomenclatura propuesta por la IUPAC (1977) es A:BwC. La letra A se refiere al niimero total de dtomos de carbono, seguido por el nimero de dobles
enlaces (B) y su posicién (C), tomando como referencia el &tomo de carbono w. Los dtomos de carbono de los dcidos grasos se numeran empezando por
el extremo carboxilo. Los dtomos 2 y 3 se denominan o y § respectivamente; y el &tomo del grupo metilo al final de la cadena hidrocarbonada se conoce
como w. Las configuraciones cis y trans se representan con las letras ¢ y 7 respectivamente. Los prefijos i, a y /0 Me indican la existencia de un grupo
metilo en posiciones iso (pentltimo carbono), anteiso (antepeniltimo carbono), y en el décimo carbono; y el prefijo cy simboliza a los dcidos grasos con

un anillo interno de ciclopropano.
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Figura 1. Esquema de las cubiertas celulares y biomarcadores de la fraccién fosfolipidica de las membranas de varios gru-
pos de Microbiota: cromatogramas de iones seleccionados para dcidos grasos poliinsaturados, moninsaturados, y satura-
dos de cadena ramificada; representativos de hongos, bacterias Gram — y bacterias Gram +, respectivamente.
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Figura 2. Abundancia de cada PLFA biomarcador (ug g') de bacterias G+ (i14: 0,115: 0,a15: 0,116: 0 y al7: 0), bacterias
G- (16: 1w7¢c, 17: 1w7c, 18: 1w7c) y hongos (18: 2wbc, 18: 1w9c) en las diferentes muestras sélidas estudiadas.




control de plagas (Grasswitz and James, 2009), la meto-
dologia analitica que se ha resumido previamente, puede
utilizarse también para estudiar interacciones bidticas
entre los microorganismos y un importante grupo de ani-
males del suelo, las lombrices de tierra, tanto en estudios
de ecologia del suelo basicos como aplicados.

Los efectos de las lombrices de tierra sobre la comu-
nidad microbiana varian dependiendo de la especie y de
su dieta. El vermicompostaje, método muy eficaz para
convertir los residuos sélidos orgdnicos en biofertilizan-
tes, es un proceso acelerado que implica la biooxidacién
y la estabilizaciéon del residuo, como resultado de las
interacciones entre algunas especies de lombrices de tie-
rra’y los microorganismos. Eisenia andrei, Eisenia fetida
y Perionyx excavatus son especies de lombrices de tierra
muy utilizadas para procesar sustratos orgdnicos en el
vermicompostaje.

El analisis multivariante de 25 PLFAs (i14:0, 14:0,
115:0,a15:0, 15:0,116:0, 16:1w9, 16:1w7, 16:1w5, 16:0,
10Mel16:0, i17:0, al7:0, cyl7:0, 17:0, 10Mel7:0,
18:2w6,9, 18:1w9, 18:1w7, 18:0, 10Mel8:0, cy19:0,
20:4w6, 20:5w3, 20:3w6) diferencia claramente entre el
vermicompost obtenido con las tres especies diferentes de
lombrices de tierra, con independencia de si el estiércol
utilizado para el vermicompostaje era de vaca, caballo o
conejo (Figura 3). Esto indica que hay diferentes perfiles
de PLFAs asociados con los vermicompost y no relaciona-
dos con el tipo de estiércol animal utilizado, sino mds bien
con las especies de lombrices de tierra y/o su microflora
intestinal endosimbidtica (Gomez-Brandon et al., 2012).
Por otra parte, la separacion entre vermicompost y sustra-
tos de control (estiércoles procesados sin lombrices) tam-
bién fue muy clara (Figura 3), lo que indica que las lom-
brices de tierra desempefian un papel clave en la configu-
racién de la estructura de la comunidad microbiana en los
residuos organicos durante el proceso de vermicomposta-
je. Se encontraron resultados similares analizando tam-
bién los perfiles de FAMEs (Lores et al., 2006) o la evolu-
cion de los PLFAs a través del proceso de vermicomposta-
je de bagazo de uva (Gémez-Brandoén et al., 2010).

Metabolitos microbianos

Las bacterias producen un amplio rango de metaboli-
tos secundarios que facilitan tanto la competicion entre
especies como la colonizacién de diversos nichos ecold-
gicos (Ortori et al., 2011). Asi, se ha demostrado la exis-
tencia de interacciones bioquimicas entre los microorga-
nismos y su medio mediante a través de la produccién de
compuestos orgdnicos volatiles de origen microbiano
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(MVOCs) (Davis et al., 2013). Ademas de para evaluar el
contexto funcional y ecoldgico de las sefiales MVOC en
la exploracién de importantes rutas metabdlicas implica-
das en su produccién, los MVOCs también se pueden
utilizar para controlar la “invasién” microbiana de pro-
ductos de consumo, como por ejemplo la contaminaciéon
microbiolégica de alimentos (Garcia-Cafias and
Cifuentes, 2007) o de cosméticos (Alvarez—Rivera etal.,
2013). Se ha intentado también establecer correlaciones
entre los MVOCs y especimenes especificos, para deter-
minar si algunos MVOCs podrian servir como marcado-
res para la deteccion de ciertas especies microbianas en
particular.

La espectrometria de masas, incluyendo su integra-
cién con técnicas de separaciéon como la cromatografia
liquida, la cromatografia de gases y la electroforesis capi-
lar, es una potente herramienta bioanalitica para estudios
de metabolémica. En aquellas aplicaciones en las que se
conocen los metabolitos de interés y existe disponibilidad
de patrones puros, la cuantificacion se puede llevar a
cabo con un alto nivel de precision, exactitud y sensibili-
dad; sin embargo, dichos metabolitos han de ser extraidos
de las muestras de un modo robusto y cuantitativo (o, al
menos, conocido) y, asf, la etapa de tratamiento de mues-
tra previa al andlisis se convierte, como en tantos otros
ambitos, en un aspecto clave de este tipo de estudios
(Dunn and Hankemeier, 2013).

La microextraccion en fase sélida en espacio de cabe-
za (Headspace Solid-Phase Microextraction, HSSPME)
es una opcidén muy interesante, ya que integra las etapas
de extraccion, concentracion e introduccién de muestra
en un unico paso, reduciendo el tiempo de preparaciéon de
muestra e incrementando simultdneamente la sensibili-
dad en relacién con otras técnicas de extraccion. De
hecho, el acoplamiento con cromatografia de gases-
espectrometria de masas (HSSPME-GC/MS) se conside-
ra una interesante opcién para el analisis de MVOCs
(Zhang and Li, 2010).

Deteccion de contaminacion microbiana en cosméticos
mediante biomarcadores voldtiles

En este contexto, se propone un método basado en
MVOCs para la deteccién rapida de contaminacién
microbiana. Los resultados demuestran que es factible
identificar microorganismos viables en cosméticos, cuali-
tativamente, e incluso cepas microbianas especificas,
mediante la deteccién de biomarcadores volatiles, lo que
resulta un complemento muy valioso para otros métodos
de deteccién rdpida. En este tipo de aplicacion hay que
contemplar dos cuestiones preliminares importantes: la
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Figura 3. Diagrama de dispersion obtenido como resultado del Andlisis Lineal Discriminante (LDA) (Wilks<>1=0,00099,
p <0,0001) realizado para los PLFAs de los vermicompost producidos con las tres especies epigeas de lombriz (Eisenia
andrei, E. fetida y Perionyx excavatus). Se observa la modificacién especifica de la composicién de la comunidad micro-
biana de tres estiércoles animales diferentes (vaca, caballo y conejo —iniciales-) después de un mes de vermicompostaje
con las tres especies distintas de lombriz de tierra. Cada control representa el mismo tratamiento, pero sin lombrices.
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Figura 4. Cromatogramas de ion total (TIC) superpuestos de medio de cultivo TSB (a) y de medio de cultivo TSB incuba-
do con Pseudomonas fluorescens (b). Perfiles cinéticos que muestran la produccién de 2-undecanona y 2-tridecanona en
una crema de manos incubada con P. fluorescens




identificacién fiable de los diferentes MVOCs y el andlisis
de blancos. Para identificar de modo seguro los volatiles
de origen microbiano estudiados, es muy recomendable el
uso de herramientas complementarias a las bibliotecas de
espectros de masas, como los indices de retencién de
Kovats -especialmente cuando no existen patrones ade-
cuados-, que permiten distinguir compuestos relacionados
tales como isémeros geométricos y posicionales, los cua-
les producen espectros de masas muy similares entre si.
Debe prestarse también una atencion muy especial al ana-
lisis de blancos, tanto de los medios de cultivo como de las
muestras cosméticas ensayadas, puesto que ambos son
fuentes abundantes de compuestos volatiles en si mismas.
Esta complejidad en los perfiles cromatograficos se afron-
ta facilmente gracias a la selectividad del modo SIM
(Selected-Ton Monitoring o Monitorizacion Selectiva de
Tones) de la espectrometria de masas.

No es necesario que los cosméticos sean estériles pero
deben estar adecuadamente conservados, o protegidos de
algiin modo, del deterioro y la contaminacién microbia-
na. El simple uso normal y cotidiano de productos cosmé-
ticos ya los expone repetidamente a la accidon de microor-
ganismos en la saliva, las manos sucias, el agua de grifo,
etc. (Sutton, 2006). La contaminacion bacteriana mas
comun en cosméticos incluye los géneros Pseudomonas
spp, Klebsiella spp y Serratia spp. entre otros (Geiss,
2006). Asi, para llevar a cabo el andlisis de los compues-
tos volatiles producidos por esta clase de bacterias en cos-
méticos, se han seleccionado miembros representativos
de los géneros mencionados: P. fluorescens, S. marces-
cens 'y K. pneumoniae. Escherichia coli se incluy6 tam-
bién en el estudio debido a su presencia ubicua en entor-
nos humanos.

Las bacterias seleccionadas se hicieron crecer en un
medio de cultivo adecuado y los compuestos volatiles
producidos metabdlicamente se analizaron mediante HS-
SPME-GC/MS (Alvarez-Riveraet al.,2013). Se detecta-
ron varios MVOCs comunes, al menos, a tres de las bac-
terias estudiadas; concretamente las cetonas 2-nonanona,
2-undecanona, 2-tridecanona y 2-pentadecanona; y los
alcoholes grasos 1-decanol, 1-dodecanol, 2-tridecanol y
1-pentadecanol, ademads del 2-feniletanol; si bien cada
especie mostré un perfil particular y distintivo. La Figura
4 muestra la superposicién de cromatogramas de ion total
(TIC, Total Ion Chromatogram) del caldo de soja triptico
(TSB, tryptic soy broth) que se ha utilizado como medio
de crecimiento bacteriano (blanco) y del mismo medio
TSB incubado con P. fluorescens. En el cromatograma
del cultivo bacteriano, se identifican 10 compuestos cla-
ramente diferenciados del blanco y relacionados, por
tanto, con el crecimiento de Pseudomonas. Pero ademas,
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la combinacién HSSPME-GC/MS permite el seguimien-
to del perfil cinético de algunas sustancias volatiles iden-
tificadas como potenciales biomarcadores de contamina-
ci6n microbiana (Figura 4). Para evaluar en detalle el
comportamiento cinético de los MVOC:s identificados, se
inoculd una crema de manos con P. fluorescens 'y se incu-
b6 durante periodos crecientes de tiempo hasta un total de
12 dias. Como puede observarse, las respuestas obtenidas
para la 2-undecanona y la 2-tridecanona mostraron un
crecimiento significativo durante el periodo de incuba-
cién (especialmente pronunciado para la 2-tridecanona
entre los dias 7y 12, lo que sugiere la tendencia exponen-
cial tipica de los metabolitos de crecimiento bacteriano).
Aunque estrictamente, s6lo los experimentos con
nutrientes que contengan precursores marcados pueden
demostrar de manera concluyente si un determinado
compuesto es en realidad producido por una bacteria
determinada, los datos confirmados en la bibliografia dis-
ponible y la evidencia cinética apoyan la hipdtesis de que
los compuestos voldtiles identificados son biomarcadores
de presencia bacteriana. Mds atin, la cinética de consumo
de algunos de los ingredientes cosméticos son prueba evi-
dente de actividad metabdlica bacteriana en sustratos
cosmeéticos (Alvarez—Rivera etal., 2013), ya que mues-
tran un comportamiento cinético completamente opuesto
al de los metabolitos relacionados con el crecimiento bac-
teriano.
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NOTICIAS DE LA SECyTA

XV REUNION CIENTIFICA DE LA SECYTA (44 REUNION CIENTIFICA DEL GCTA)

La XV Reunién Cientifica de la Sociedad Espafiola
de Cromatografia y Técnicas Afines — SECyTA2015 -
(44* Reunion Cientifica del Grupo de Cromatografia y
Técnicas Afines) se celebré conjuntamente con la VII
Reunién Nacional de la Sociedad Espafola de
Espectrometria de Masas (SEEM2015), en Castellon
de la Plana, en la Universitat Jaume I de Castell6
(UJI), del 27 al 30 de Octubre de 2015 con los Drs.
Juan Vicente Sancho Llopis y Joaquin Beltran Arandes
como Chairman y Co-Chairman, respectivamente.
Estaes lasegunda vez en la historia que la SECyTAy
la SEEM decidieron aunar esfuerzos y celebrar con-
juntamente sus respectivas Reuniones. Mientras que la
primera jornada estuvo dedicada exclusivamente a la
Reunion de la SEEM, los tres dias restantes se centra-
ron en la Reunién Cientifica de la SECyTA.

El programa cientifico estuvo estructurado en con-
ferencias plenarias, conferencias invitadas, comunica-
ciones orales (incluyendo una doble sesion para jove-
nes investigadores optando a los Premios José Antonio
Garcia Dominguez), sesiones cldsicas de posteres, asi
como tres sesiones de discusion flash de pdsteres pre-
viamente seleccionados que tuvieron una gran acogida
entre los asistentes. Ademas, la Reunion estuvo acom-
pafiada de una exposicién comercial donde se presen-
taron novedades en Instrumentacién Analitica y
modernas metodologias de ensayo utilizadas en
Quimica y Bioquimica, asi como diversos Workshops
organizados por algunas de las empresas colaborado-
ras y/o patrocinadoras de la Reunion.

El programa cientifico present6 los tltimos desa-
rrollos en técnicas analiticas de espectrometria de
masas, de separacion cromatografica y afines, asi
como sus multiples acoplamientos y aplicaciones. La
versatilidad e importancia creciente de todas estas
herramientas analiticas se hizo evidente a lo largo de
toda la Reunién dada la gran variedad de areas temati-
cas a las que se dedicaron una especial atencion.
Dichas dreas tematicas fueron:

- Fundamentos y Quimiometria.

- Nuevos desarrollos en instrumentacion.

- Preparacién de muestra.

- Andlisis clinicos y de productos farmacéuticos.
- Técnicas 6micas.

- Andlisis de alimentos.

- Medio ambiente.

- Procesos y productos industriales.

- Analisis elemental, especiacién y andlisis isotopi-
co.

- Otras aplicaciones.

Es de resefar el considerable nimero de comuni-
caciones solicitadas y la calidad de las mismas, pre-
sentdndose un total de 192 que quedaron distribuidas
de la siguiente forma:

» Comunicaciones invitadas 9 (4 plenarias y 5 keyno-

tes)

» Comunicaciones Orales ........c.cceeeuereereeneeneereennes 42
(12 de las cuales correspondieron a jévenes investi-
gadores)

» Comunicaciones tipo POSLET .......cceecverveevvereenuenne 141

(18 de ellos se presentaron en sesiones flash).

Los conferenciantes invitados a la Reunion combi-
nada de la SEEM y SECyTA fueron los siguientes:

Facundo M. Fernandez

Georgia Institute of Technology, Atlanta, USA
“Ambient Ionization with Plasmas and Charged
Droplets”

Pablo Martinez-Lozano Sinués

ETH Zurich, Switzerland

“Breath Analysis: Transitioning from Bench to
Bedside”

Bruno José Fernandes Oliveira Manadas

CNC - Center for Neuroscience and Cell Biology,
University of Coimbra, Coimbra, Portugal | Biocant -
Biotechnology Innovation Center, Cantanhede,
Portugal

“Neuro-Mass Spectrometry: from Basic Research
to Bed Side, and Back Again?”

Jana Hajslova

Institute of Chemical Technology, Prague, Czech
Republic

“Lipidomics Based On High Resolution Mass
Spectrometry: A Novel Strategy Employed In
Food And Nutrition Research”
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Eric J. Reiner

University of Toronto, Department of Chemistry,
Toronto, ON Canada

“Strategies and Techniques for Identifying
Unknown Compounds in Environmental Samples”

Paola Dugo

University of Messina, Dipartimento SCIFAR,
Messina, Italy | Centro Integrato di Ricerca,
Universita Campus Bio-Medico, Roma, Italy /
Chromaleont s.r.l. A start-up of the University of
Messina, Messina, Italy

“Comprehensive Two-Dimensional Liquid Chromato-
graphy as a Powerful Tool for Food Applications”

José Manuel Floréncio Nogueira

Centro de Quimica e Bioquimica, Universidade de
Lisboa, Lisboa, Portugal

“New Analytical Strategies for Sorption-Based
Methods”

Coral Barbas

CEMBIO (Centre for Metabolomics and
Bioanalysis), Facultad de Farmacia, Campus
Monteprincipe, Universidad San Pablo CEU,
Madrid, Spain

“Analytical Developments and Biomedical
Applications of Capillary Electrophoresis in Non-
Targeted Metabolomics”

Félix Hernandez

Institute for Pesticides and Water (IUPA), University
Jaume I, Castellon, Spain

“Investigation of Metabolites/Transformation
Products of Emerging Contaminants in the Aquatic
Environment by HRMS”

Después de la ceremonia de clausura del viernes 30 de
Octubre, se celebro la entrega de la XI edicién de los
premios José Antonio Garcia Dominguez, patrocina-
dos por Bruker, a las mejores comunicaciones orales y
tipo cartel que merecieron el reconocimiento del
Jurado y que se detallan en la siguiente seccion.

Por otra parte, dentro de las diversas actividades
sociales programadas durante la celebracion de esta
Reunidn cabe destacar las visitas guiadas que tuvieron
lugar por Las Villas de Benicassim y el casco histérico
de Castellon de la Plana, asi como la cena de gala que
tuvo lugar en Torrelamina (Les Alqueries, Castellon)
que depar6 un entorno formidable.

Finalmente, felicitar desde estas lineas al Comité
Organizador y Cientifico y, especialmente, a los Dres.
Juan Vicente Sancho Llopis y Joaquin Beltran Arandes
responsables de la Reunidn, por la gran labor desarro-
llada y que permiti6 que estas Jornadas fueran todo un
éxito. Ademds de la perfecta organizacién de la
Reuniodn, cabe destacar el gran nimero de becas con-
cedidas por la SECyTA, lo que facilit6 la asistencia
numerosa de jévenes investigadores, dandoles la opor-
tunidad de ampliar sus conocimientos tedricos, de
conocer los ultimos avances instrumentales sobre una
amplia diversidad de herramientas analiticas y sus
acoplamientos, asi como la oportunidad de profundi-
zar en nuevos tratamientos de preparacion de muestra
y sus aplicaciones para el analisis clinico, farmacéuti-
co, medioambiental y de alimentos, entre otras areas
de especializacion.

F. Javier Moreno
Instituto de Investigacion en Ciencias de la
Alimentacién, CIAL (CSIC-UAM)
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XI EDICION PREMIOS JOSE ANTONIO GARCIA DOMINGUEZ

En el marco de la XV Reunién Cientifica de la
Sociedad Espaiiola de Cromatografia y Técnicas Afines
(SECyTA) celebrada en Castellon de la Plana del 28 al
30 de octubre de 2015 se otorgaron los premios José
Antonio Garcia Dominguez a las mejores comunicacio-
nes orales y tipo cartel presentadas en dicha reunién. Al
igual que en afios anteriores, esta XI edicién de los pre-
mios ha sido patrocinada por Bruker. El jurado encarga-
do de fallar los premios correspondientes a las mejores
comunicaciones orales estaba formado por Jordi Diaz
Ferrero (presidente), Ana M? Garcia Campafia, Rosa M?
Marcé Recasens y Yolanda Pic6 Garcia, que tras debatir
los méritos cientificos de las presentaciones, tomo por
unanimidad los siguientes acuerdos:

1 Premio a la mejor Comunicacion Oral (800 euros)

Comunicacion: YS-05

Titulo: FINGERPRINTING ANALYSIS OF

EXTRACTS OF LICORICE BY COMPREHENSIVE

TWO-DIMENSIONAL LIQUID CHROMATOGRAHY

Autores:

Lidia Montero, Elena [bdrnezV, Mariateresa Russo®,

Rosa di Sanzo®, Luca Rastrelli®, Anna Lisa

Piccinelli®, Rita Celano®, Alejandro Cifuentes™,

Miguel Herrero®

@ Laboratory of Foodomics, Institute of Food Science
Research (CIAL-CSIC), Madrid, Spain

@ Laboratory of Food Chemistry, Universita Medi-
terranea di Reggio Calabria, Reggio Calabria, Italy

@ Dipartimento di Farmacia, Universita di Salerno,
Fisciano, Italy

2? Premio a la mejor Comunicacion Oral (600 euros)

Comunicacion: YS-04

Titulo: CLASSIFICATION AND CHARACTERI-

ZATION OF MYCORRHIZAL ROSEMARY

PLANTS BY UHPLC-HRMS COMPOSITIONAL

PROfIiLES AND CHEMOMETRICS

Autores:

Ragquel Seré™, Oscar Niisiez", Javier Saurina®, Cinta

Calvet®, Encarnacion Moyano™

® Department of Analytical Chemistry, Faculty of
Chemistry, University of Barcelona, Marti I
Franqués 1-11, 08028, Barcelona

@IRTA, Proteccié Vegetal Sostenible, Crta. De Cabrils
Km 2, E-08348 Cabrils, Barcelona

En el caso de los premios a las mejores comunica-
ciones tipo cartel presentadas en la XV Reuni6n
Cientifica de la SECyTA, el jurado, constituido por
Fco. Javier Santos Vicente (presidente), Elena Ibafiez
Ezequiel, Belén Gémara Moreno y Begofa Jiménez
Luque, tomé por unanimidad los siguientes acuerdos:

1 Premio al mejor Poster (400 euros)

Comunicacién: P-30

Titulo: EXPLORING POTENTIAL OF GAS
CHROMATOGRAPHY WITH ATMOSPHERIC
PRESSURE CHEMICAL IONIZATION AND
TANDEM MASS SPECTROMETRY FOR
SENSITIVE DETERMINATION OF ETHYL
GLUCURONIDE IN HAIR

Autores:

Tania Portolés?, Juliet Kinyua®, Alexander van

Nuijs®, Delphine Cappelle®, Juan V. Sancho®, Félix

Herndndez®

W Research Institute for Pesticides and Water,
University Jaume I, 12071 Castell6n, Spain

@ Toxicological Centre, University of Antwerp,
Universiteitsplein 1, 2610 Wilrijk, Belgium

2? Premio al mejor Péster (300 euros)

Comunicacion: P-44
Titulo: UHPLC-API-MS/MS FOR THE DETERMI-
NATION OF POLYFLUORINATED COMPOUNDS

Autores:

Juan Francisco Ayala Cabrera, Francisco Javier
Santos Vicente, Encarnacion Moyano Morcillo
Department of Analytical Chemistry, Univ. of
Barcelona. Av. Diagonal 645, 08028-Barcelona, Spain

Laentrega de los premios tuvo lugar el 30 de octubre
de 2015, durante la ceremonia de clausura de la XV
Reunién Cientifica de 1a SECyTA.

Belén Gémara
Secretaria de la SECyTA
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1 Premio a la mejor Comunicaciéon Oral (800
euros): comunicacion YS-05

FINGERPRINTING ANALY SIS OF EXTRACTS OF
LICORICE BY COMPREHENSIVE
TWO-DIMENSIONAL LIQUID CHROMATO-
GRAHY

Lidia MonteroV*, Elena Ibdnez'V, Mariateresa
Russo®, Rosa di Sanzo®, Luca Rastrelli®, Anna Lisa
Piccinelli®, Rita Celano®, Alejandro Cifuentes™,
Miguel Herrero®

@ Laboratory of Foodomics, Institute of Food Science
Research (CIAL-CSIC), Madrid, Spain.

@ Laboratory of Food Chemistry, Dipartimento di
Agraria (QuaSic.A.Tec.).
Universita Mediterranea di Reggio Calabria, Reggio
Calabria, Italy.

@ Dipartimento di Farmacia, Universita di Salerno,
Fisciano, Italy

*e-mail: lidia.montero@csic.es

Licorice (Glycyrrhiza glabra) is an herbaceous
perennial plant, belonging to the Leguminosae family
and it is one of the oldest and most popular herbal
medicines in the world. A wide array of biological acti-
vities have been related to this plant, including antiul-
ceric, anti-inflammatory, antispasmodic, expectorant,
antiallergic, antidepressive, antiviral and antioxidant
activities. Besides, licorice has been used in the food
industry as a sweetener and a flavor enhancer.

Glycyrrhiza glabra is native to central and south-
western Asia and the Mediterranean region, but the
licorice from the region of Calabria (Italy) has been
described as one those with highest quality. In order to
avoid possible adulterations, it is important to search
metabolomic markers that may allow the correct identi-
fication of licorice species and varieties. In this regard,
the content on secondary metabolites could be emplo-
yed for the geographical identification of licorice due
to fact that the composition of the secondary metaboli-
tes in this plant may significantly vary depending on
the geographical area of origin. These metabolites pre-
sent in licorice are mainly triterpene saponins and phe-
nolic compounds including flavanones, chalcones, fla-
vones, isoflavones and isoprenylated flavonoids.

Due to the complex composition of this matrix,
chromatographic techniques with high separation

power are needed in order to obtain the maximum
separation of the compounds.

Therefore, the approach carried out in this work
was the development of a comprehensive two-dimen-
sional liquid chromatography method coupled to mass
spectrometry (LC x LC-MS IT) for the analysis of
licorice extracts from Iran, China and Azerbaijan, as
well as two Italian licorices from the region of
Calabria, combining ZIC-HILIC and C,; columns in
the first and second dimension, respectively. The
objective was to establish specific compounds that
contribute to the differentiation between samples of
different geographical origins.

The results of this work revealed that each sample
presented several unique compounds in its metabolic
profile. The Chinese licorice was the most different of
the analyzed samples, followed by the Azerbaijani and
the Iranian samples. While the two Italian licorices
were the most similar samples. In conclusion LC x LC
has been shown to be able to provide complex metabo-
lic prolife useful to reveal specific unique compounds
from each sample that could be effectively used as
metabolic markers to identify the licorice origin.
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22 Premio a la mejor Comunicacion Oral (600
euros): comunicacion YS-04

CLASIFICATION AND CHARACTERIZATION
OF MYCORRHIZAL ROSEMARY PLANTS BY
UHPLC-HRMS COMPOSITIONAL PROFILES
AND CHEMOMETRICS

Raquel Sero™*, Oscar Nunez", Javier Saurina®,

Cinta Calvet®, Encarnacion Moyano™

® Department of Analytical Chemistry, Faculty of
Chemistry, University of Barcelona, Marti I
Franqués 1-11, 08028, Barcelona

@]RTA, Protecci6 Vegetal Sostenible, Crta. De Cabrils
Km 2, E-08348 Cabrils, Barcelona

* e-mail: rsero@ub.edu
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Rosemary (Rosmarinus officinalis) is an aromatic
shrub herb that grows wild in the Mediterranean basin.
This plant is cultivated worldwide due to its diverse
uses as household culinary spice for flavoring, prepa-
ration of cosmetic fragrances and in phytotherapy.
Furthermore, the antimicrobial and antioxidant pro-
perties of rosemary essential oil are of great interest in
food, cosmetic and pharmaceutical industries. In addi-
tion, long-term studies have shown that scrubland and
shrubs contribute to reduction of erosion and improve-
ment of soil quality in Mediterranean environment,
and plants with economic potential, such as rosemary,
could have an important role in soil rehabilitation and
remediation.

R. officinalis colonized with several arbuscular
mycorrhizal (AM) fungi have been used for the recla-
mation of low-nutrient-content soils [1]. These studies
revealed that inoculation with AM fungi positively
affect rosemary plant growth helping in a better capa-
city to compete for light with the spontaneous vegeta-
tion. Moreover, it is believe that the symbiosis betwe-
en plant and fungi could alter the composition of plant
metabolome, particularly of polyphenols which are the
main bioactive compounds in rosemary.

The aim of this work is to explore a suitable metho-
dology to assess the differences between non-inocula-
ted and AM fungi inoculated R. Officinalis plants. The
characterization and classification can be tackled from
compositional profiles as a source of analytical infor-
mation [2]. For this purpose, a UHPLC-HRMS and
UHPLC-MS/HRMS (Q-Orbitrap) using C18 rever-
sed-phase separation has been proposed for the analy-
sis of 10 non-inoculated (control samples) and 50
mycorrhizal rosemary plants (inoculated with 5 diffe-
rent fungi isolates, 10 rosemary plants per fungi).

Full scan MS raw data were employed as metabo-
lic fingerprints to be treated by principal components
analysis (PCA), and an interesting pattern distribution
regarding the different mycorrhizal and no-mycorrhi-
zal plants was observed. Furthermore, polyphenolic
profiles were also employed for rosemary characteri-
zation. Thus, MS data was processed by Exact Finder
2.0 software (Thermo Fischer Scientific) by applying
a target home-made database with more than 400 poly-
phenols. Retention time, accurate mass measurements,
isotopic pattern fit and product ion scan spectra were
used to identify and confirm the compounds when
necessary. Finally, the most remarkable polyphenols

that allowed the classification were identified and
selected to achieve the R. Officinalis characterization.

[1]A. Camprubi, I.A. Zirate, A. Adholeya, P. E.
Lovato, C. Calvet, Land Degrad. Develop (2013)
DOI: 10.1002/1dr.2229

[2]J. Saurina, Trends in Analytical Chemistry 29
(2010) 1027-1037

1 Premio al mejor Poster (400 euros): comunica-
cion P-30

EXPLORING POTENTIAL OF GAS CHROMATO-
GRAPHY WITH ATMOSPHERIC PRESSURE
CHEMICAL IONIZATION AND TANDEM MASS
SPECTROMETRY FOR SENSITIVE DETERMI-
NATION OF ETHYL GLUCURONIDE IN HAIR

Tania PortolésV*, Juliet Kinyua®, Alexander van

Nuijs®, Delphine Cappelle®, Juan V. Sancho", Félix

Herndndez®

W Research Institute for Pesticides and Water,
University Jaume I, 12071 Castell6n, Spain

@ Toxicologial Centre, University of Antwerp,
Universiteitsplein 1, 2610 Wilrijk, Belgium

* e-mail: tportole@uji.es

The detection and quantification of alcohol con-
sumption is of significance in both forensic and clini-
cal settings and can have a large impact on future legal
actions and/or healthcare decisions. A few examples
include the legal decisions made concerning the cus-
tody of children or the removal of a patient from the
liver transplant list, among others [1].

Ethyl glucuronide (EtG) is a minor metabolite of
ethanol that accumulates in hair and has proved to be a
specific and sensitive long-term biomarker for the
detection of chronic and excessive alcohol consump-
tion. Due to the typical wide detection window of the
hair matrix and the possibility of segmentation, the
evaluation of alcohol consumption in different periods
is feasible which constitutes a substantial advantage
from routine methods in blood and urine [2].

The metabolization of ethanol to EtG represents
approximately 0.05% of the total alcohol elimination
and it is excreted mainly in urine providing EtG con-
centrations in the lower picogram range: >30 pg/mg
hair in alcohol-dependent individuals, between 7 and
30 pg/mg hair for moderate alcohol consumers, and
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<7 pg/mg hair for teetotalers. Sensitive analytical
methods are thus required for the reliable determina-
tion of such low EtG concentrations.

The current methods offer limits of quantification
(LOQs) varying between 2 and 5000 pg/mg with
LOQs generally higher (>10 pg/mg hair) for liquid
chromatography (LC) methods compared to gas chro-
matography (GC) methods (<10 pg/mg hair) being
better by the use of negative ion chemical ionization
(NICI) instead of electron impact (EI), mainly due to
the high fragmentation degree of EtG in EI source.

The aim of this work is to explore the capabilities
of the recently revived atmospheric pressure chemical
ionization source (APCI) in combination with GC and
triple quadrupole mass spectrometer for the sensitive
quantification of EtG in hair samples after pentafluo-
ropropionic anhydride (PFPA) derivatization. A higher
sensitivity would allow a simpler and cheaper prepara-
tion step. Soft ionizaton of this source allowed to form
[M+H]+ as the base peak of APCI mass spectra, giving
the possibility of selecting it as a precursor ion for
MS/MS experiments. Matrix matched calibration
curve in the range of 1 pg/mg to 250 pg/mg hair was
injected in order to check matrix effects and estimate a
LOQ and LOD. Obtained results have been compared
with GC-NCI-MS/MS.

[1]C.L. Crunelle, M. Yegles, A.L.N. van Nuijs, A.
Covaci, et al., Drug and alcohol depend. 134
(2014) 1-11

[2] D. Cappelle, H. Neels, M. Yegles, J. Paulus, A.L.N.
van Nuijs, A. Covaci, et al, Forensic Sci. Int. 249
(2015)20-24

22 Premio al mejor Péster (300 euros): comunica-
cion P-44

UHPLC-API-MS/MS FOR THE DETERMINA-
TION OF POLYFLUORINATED COMPOUNDS

Juan Francisco Ayala Cabrera*, Francisco Javier
Santos Vicente, Encarnacion Moyano Morcillo
Department of Analytical Chemistry, Univ. of
Barcelona. Av. Diagonal 645, 08028-Barcelona, Spain
* e-mail: jayalaca8@alumnes.ub.edu

Fluorotelomers are fluorocarbon—based oligomers
partially saturated by fluoride ions which present
hydrophilic groups (alcohol, sulfonamide and sulfona-

mido ethanol). The concern over these compounds has
been increased because their widespread in consumer
products and their facility to metabolize into the envi-
ronmentally toxic and persistent perfluorinated car-
boxylic acid (PFOA) or sulfonates (PFOS) [1].

Gas chromatography coupled to mass spectro-
metry (GC-MYS) is the analytical technique use to
analyze fluorotelomers due to their volatile and neutral
character, although electron ionization and chemical
ionization show some sensitivity problems [2] when
analyzing these compounds. Since PFOS and PFOA
are ionic compounds, generally determined by liquid
chromatography coupled to tandem mass spectro-
metry (LC-MS/MS), it would be interesting to explore
the possibility of analyzing fluorotelomers by
LC-MS/MS, in order to make possible the simultane-
ous determination of the whole family compounds.

In this work, two UHPLC-MS/MS methods are
developed using atmospheric pressure chemical ioni-
zation (APCI) and atmospheric pressure photoioniza-
tion (APPI), since ESI was inefficient to ionize fluoro-
telomers. The UHPLC separation methods were
carried out in a C18 column using different mobile
phase gradients and the best mobile phase additives
that favor the ionization in both APCI and APPI. From
fragmentation studies the most intensive and characte-
ristic product ions were selected for quantitative
analysis and confirmation purposes when determining
these compounds using MRM (multiple reaction
monitoring) acquisition mode.

UHPLC-APPI-MS/MS with an acetonitrile—water
gradient and post—column addition of toluene as
dopant showed 5 times better limits of detection than
UHPLC-APCI-MS/MS with a methanol-water gra-
dient. Finally, the selective, sensitive and repetitive
UHPLC-APPI-MS/MS method developed has been
applied to the analysis of different water samples to
evaluate their applicability for environmental monito-
ring purposes.

[1] H. Fromme, S. Tittlemier, W. Volkel, M Wilhelm,
D. Tardella, Int. J. Hyg. Environ. Health 213
(2009) 239-270.

[2] W. M. Herdenson, E. J. Weber, E. Duirk, J.
Washington, M. A. Smith, J. Chromatogr. B 846
(2007) 155-161.
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152 ASAMBLEA GENERAL DE LASECYTA

La 15 Asamblea General de la SECyTA, que contd
con la asistencia de 79 socios, se celebro el dia 28 de
octubre de 2015, a las 18:00 h, en el Paraninfo de la
Universidad Jaume I (Av. de Vicent Sos Baynat, s/n.
12071 Castell6 de la Plana) con el siguiente orden del
dia:

1. Lectura y aprobacion, si procede, del acta de la
Reunién anterior

2. Informe de la Presidenta

3. Informe de la Secretaria

4. Informe del Tesorero

5. Elecciones a la Junta de Gobierno

6. Ruegos y preguntas

Desarrollo de la sesion y acuerdos adoptados

En primer lugar, la Presidenta de la SECyTA (Dra.
M® José Gonzalez) da la bienvenida a todos los asis-
tentes y expresa su mas sincero agradecimiento a los
organizadores del congreso, Drs. Juan Vicente Sancho
y Joaquim Beltrédn, y a los miembros de los Comités
Cientifico y Organizador de la XV Reunién Cientifica
de la SECyTA que se ha celebrado de forma conjunta
con la VII Reunién Nacional de la SEEM, por el exce-
lente trabajo realizado.

1.Lectura y aprobacion del acta de la Reunion
anterior.

La Presidenta indica a los asistentes que el acta de
la 142 Asamblea General de la SECyTA estd colgada
en la padgina web de la SECyTA desde noviembre de
2014, por lo que ha habido tiempo suficiente para que
la lean todos los socios. En este momento la Presidenta
pregunta si alguno de los asistentes quiere hacer algu-
na modificacion al acta o si algin socio quiere que se
lea el acta en su totalidad. Al no haber ninguna inter-
vencion por parte de los socios presentes, se procede a
aprobar el acta y se pasa al punto siguiente.

A continuacion, la Presidenta adelanta el punto 5°
del orden del dia, “Elecciones de la Junta de
Gobierno”, de forma que se pueda realizar la votacion
durante el transcurso de la asamblea. La presidenta
informa de los siguientes aspectos relacionados con el
proceso electoral.

5. Elecciones a la Junta de Gobierno.

Los miembros de la Junta de Gobierno que cesan
en sus cargos de acuerdo con los Estatutos de la
Sociedad son: la Presidenta (M* José Gonzailez
Carlos), una vicepresidenta (Elena Ibafiez Ezequiel),
la Secretaria (Belén Gomara Moreno), 7 vocales
(Begona Jiménez Luque, Joan Grimalt Obrador, Joan
Solé Ribalta, Fco. Javier Santos Vicente, Maria Luz
Sanz Murias, José M? Sangenis y José Monge Cénsul)
y, por renuncia para poder presentarse a un nuevo
puesto, un vocal (Juan Vicente Sancho Llopis).

En la tltima Reunién de la Junta de Gobierno de la
SECyTA celebrada el pasado 20 de febrero de 2015 en
Castell6n de la Plana se acordé el siguiente calendario
para proceder a renovar los cargos sefialados:

* 13 de julio de 2015: Envio de la convocatoria de
elecciones por carta a los socios de la SECyTA.
Inicio del periodo de presentacion de candidatu-
ras (la normativa dice 20-25 dias habiles)

* 14 de septiembre de 2015: Fecha limite de pre-
sentacion de candidaturas

* 17 de septiembre de 2015: Comunicacion a la
Presidenta y a los miembros de la Junta de
Gobierno de los candidatos presentados

* 21 de septiembre de 2015: Comunicacién ptiblica
alos socios de la SECyTA de los candidatos pre-
sentados y de la normativa para emitir el voto por
correo

« Inicio del periodo de votacién por correo

23 de octubre de 2015: Fecha limite de acepta-
cién de votos por correo

* 28 de octubre de 2015: Votacion en la Asamblea
General de la SECyTA (en el marco de la XV
Reunién Cientifica en Castellon de la Plana)

Transcurrido los plazos establecidos, los miembros
de la SECyTA que han presentado su candidatura a
estas elecciones 2015 son los siguientes:

Presidente: Dr. Fco. Javier Santos Vicente
(Universidad de Barcelona)

Vicepresidente: Dr. Joan Grimalt Obrador (Instituto

de Diagnéstico Ambiental y Estudios

del Agua, CSIC)

Dr. Juan Vicente Sancho Llopis

(Universidad Jaume I de Castell6n)

Secretario:
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Dra. Belén Gémara Moreno (Instituto
de Quimica Orgénica General, CSIC)
Dra. Maria José Gonzailez Carlos
(Instituto de Quimica Orgdnica Gene-
ral, CSIC)

Dra. Elena Ibanez Ezequiel (Instituto
de Investigaciéon en Ciencias de la
Alimentacion, CSIC-UAM)

Dra. Begona Jiménez Luque (Insti-tuto
de Quimica Orgéanica General, CSIC)
Dra. Marta Lores Aguin (Universidad
de Santiago de Compostela)

D. José Monge Coénsul (Agilent
Technologies Spain, S.L.)

Dr. Francisco Javier Moreno Anddjar
(Instituto de Investigacion en Ciencias
de la Alimentacién, CSIC-UAM)

D. José Maria Sangenis (Leco Instru-
ment, S.L., Madrid)

Vocales:

La presidenta informa de que la Junta de Gobierno
avala todas las candidaturas presentadas.

Una vez comunicados a los asistentes de la asam-
blea los nombres de los candidatos presentados, se
procede a la constitucién de la Mesa Electoral, de
acuerdo con la normativa de elecciones aprobada en
Junta de Gobierno de 5 de julio de 2007, y que estable-
ce que la Mesa estard formada por el socio mas antiguo
y el mas moderno que se encuentre presente en la
Asamblea. La Mesa Electoral queda constituida por el
Dr. José Carlos Diez Masa (n° socio 23) y Daia.
Daniela Salas Acosta (n® socia 1796), quienes se
encargaran de presidir la votacion. Para agilizar el pro-
ceso de votacion, se facilit6 a los socios asistentes a la
Asamblea papeletas con el nombre de los candidatos
para poder emitir el voto. La Secretaria entrega a
la Mesa Electoral el Censo de Socios, el Acta de
Votacion y los votos recibidos por correo y/o entrega-
dos personalmente a la Secretaria, de acuerdo con la
normativa establecida en la convocatoria de eleccio-
nes. Con el fin de no alargar innecesariamente la
Asamblea, se tratan el resto de puntos del Orden del
dia mientras se procede a la votacion de los asistentes.

2. Informe de la Presidenta.

En su informe, la Presidenta traté los siguientes
temas.

2.1.Celebracion de la XV Reunion Cientifica de la
SECyYTA junto con la VII Reunion Nacional de la
SEEM.

En esta ocasién la reunién de la SECyTA se ha
celebrado de forma conjunta con la SEEM, pero guar-
dando cada uno su identidad. Como siempre, se ha
procurado hacer una programa lo mds atractivo posi-
ble. Asi mismo, se ha facilitado la asistencia conjunta a
las reuniones de las 2 Sociedades, habiendo puesto una
cuota de inscripcion atractiva para todos los socios, lo
que se ha traducido en que la mayoria de los asistentes
lo han hecho a ambas reuniones. En conjunto, esta vez
se ha contado con 9 conferenciantes invitados (5 con-
ferencias plenarias y 4 keynotes), de los cuales 6 han
sido de SECyTA. Todos los conferenciantes invitados
son investigadores de reconocido prestigio internacio-
nal, que nos han contado o nos van a contar los aspec-
tos mds novedosos de las técnicas de separacion y pre-
paraciéon de muestras. La Presidenta comenta que
desde la reunion de Tarragona, donde celebramos la
XII Reunion de la SECyTA, hace cuatro afios, en el
2012, en el que contamos con 212 congresistas, el
numero de asistentes ha ido disminuyendo poco a
poco, lo que se traduce en un nimero menor de ins-
cripciones y contribuciones cientificas. Esta disminu-
cién en el numero de inscripciones (178 en la actuali-
dad), que nada tiene que ver con la calidad cientifica
de las reuniones, esta directamente relacionada con la
dramatica situacién que la comunidad cientifica estd
sufriendo con los recortes en los presupuestos dedica-
dos a la investigacién, que cada afio son mayores.
Cada vez tenemos menos dinero y menos estudiantes,
por lo que la asistencia a las reuniones cientificas, tan
importante para nosotros, se ve muy comprometida.

En este punto, la Presidenta comenta que le gusta-
ria conocer la opinién de la Asamblea para recabar
ideas sobre como impulsar la asistencia a las reuniones
y pide que durante el sexto punto del orden del dia
(Ruegos y preguntas) intervengan los socios para dar
su opinién al respecto.

En cuanto al programa cientifico de la Reunion, la
Presidenta hace constar que, haciendo caso de las peti-
ciones que se realizaron durante la Asamblea de hace
un afio, se ha dado mas protagonismo a los posters,
dando mas tiempo a las sesiones de posters e iniciando
la nueva seccion de “flash presentation”, que segin
parece ha tenido una buena acogida y un gran éxito.

Por dltimo, la Presidenta recuerda a los asistentes
que se pueden enviar los trabajos presentados a la
Reunién actual como articulos a publicar en un
Volumen Virtual Especial de la revista Journal of
Chromatography A, como se ha venido haciendo en
los 3 afios anteriores. Las instrucciones para el envio
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de los articulos, asi como la fecha limite estdn indica-
dos en la pagina web del congreso. De todas formas
Elsevier suele enviar un e-mail a todos los “correspon-
ding authors” de las presentaciones.

2.2.Cierre de las 14“ Jornadas de Analisis Instrumental
(JAI 2014, Barcelona)

Respecto a la celebracion de las 14* Jornadas de
Andlisis Instrumental, la Presidenta comenta que ya se
ha cerrado el capitulo econdmico con Expoquimia y
que, finalmente, Expoquimia cumpli6 con nuestras exi-
gencias y nuestros requerimientos, algunos de los cua-
les (como el tema de las salas de las conferencias, las
comidas tipo buffet y el escoger nosotros la secretaria
técnica) se plantearon por nuestra parte como algo inne-
gociable, y otras cuestiones como las cuotas, la ubica-
cion de los posters, el nimero de azafatas, etc. constitu-
yeron un tema de negociacion en los que en algunos
casos conseguimos lo que queriamos pero otros no.

Desde el punto de vista cientifico, las Jornadas fue-
ron un éxito. Este éxito vino determinado por varios
aspectos, entre los que podriamos destacar: el enorme
prestigio de los conferenciantes invitados y un nimero
importante de comunicaciones cientificas, tanto orales
como posters, lo que configuré un programa cientifico
atractivo, competitivo y sugerente.

En esta ultima edicién de las JAT hubo casi 300 con-
gresistas, de los cuales el 40% fueron jévenes investi-
gadores. El nimero de comunicaciones cientificas tota-
les fue de 250, de las cuales 52 fueron presentaciones
orales. La mayoria de los asistentes eran cientificos
cuyas areas de conocimiento estaban relacionadas con
el desarrollo de técnicas y andlisis instrumental y sus
aplicaciones a diferentes campos de investigacion.

Por tdltimo, la Presidenta recuerda que el afio pasa-
do, durante la Asamblea, ya comenté que le hubiera
gustado iniciar un periodo de reflexién con los socios
de SECyTA respecto a la viabilidad de continuar cele-
brando las Jornadas de Andlisis Instrumental en el
entorno de la Expoquimia. Como ya comenté hubo una
participacion de socios SECyTA en las JAI 2014 sensi-
blemente inferior a la asistencia a las Reuniones
SECyTA que no son JAI acentudndose durante las JAI
ese descenso de inscripciones del que ya se ha hablado.
La Presidenta manifiesta su preocupacion sobre si exis-
te una causa adicional a las penurias econdmicas que
estamos sufriendo en la investigacion los dltimos afos
que haga que la disminucién de asistentes a las JAI sea
aun mayor de la esperada. Por su parte, la Presidenta

apunta también al hecho de que la Expoquimia en su
contexto actual no es tan atractiva para la comunidad
cientifica como lo era en ediciones anteriores. Ademas
la ubicacién de la Expoquimia en el entorno actual la
hace también considerablemente menos atractiva que
antes. Asi mismo, la Presidenta recuerda que, por parte
de las Sociedades implicadas, principalmente SEQAy
SECyTA, estdbamos dispuestas a entablar un didlogo
con Expoquimia para cambiar el modelo actual de
colaboracién con Fira. Sin embrago, la voz cantante en
estas conversaciones la deberia llevar SEQA que es la
Sociedad encargada de organizar las JAI 2017. En este
sentido, la Presidenta informa de que al poco tiempo de
terminar las JAI 2014, se mantuvo alguna reunién con
la SEQA para iniciar el tema, pero llegdé un momento
en que las gestiones se paralizaron.

2.3. Informe sobre el Boletin

La presidenta informa de que la Dra. M® Luz Sanz,
una de las editoras del Boletin, no ha podido asistir a la
asamblea por estar de baja por maternidad, por lo que
en el aparatado de ruegos y preguntas dard la palabra a
la Secretaria para transmitir la informacién relevante
referente al Boletin de la SECyTA.

24.XI Edicion de los Premios José Antonio Garcia
Dominguez.

La Presidenta informa de que la XI Edicién de los
Premios José Antonio Garcia Dominguez se ha convo-
cado como se ha venido haciendo en las dos tltimas
ediciones, pidiendo en el momento del envio del abs-
tract que se sefialara en la casilla correspondiente si se
queria optar al premio. Asi mismo, recuerda a los can-
didatos que es conveniente que se lean los requisitos
establecidos para optar a premio con el fin de agilizar
los tramites. La Presidenta comunica que el jurado
encargado de fallar dichos premios se ha escogido pre-
ferentemente entre los miembros del Comité
Cientifico y Organizador y que el acto de entrega de
los mismos tendra lugar el viernes 3 de octubre duran-
te la clausura del congreso.

2.5. Celebracion de proximos congresos

La Presidenta anuncia a los asistentes la celebra-
cion de la préxima Reunién Cientifica de la SECyTA
(XVIReunién de la SECyTA, XLV GCTA) en Sevilla
ennoviembre de 2016. La Reunidn estard organizada
por los Drs. José Antonio Gonzdlez Pérez y Francisco
José Gonzalez Vila, del Instituto de Recursos
Naturales y Agrobiologia de Sevilla (IRNASE) del
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CSIC. El Dr. José Antonio Gonzdlez hard una breve
presentacién en unos momentos, después de los infor-
mes de la Secretaria y el Tesorero.

La presidenta recuerda que falta un afio para el
evento y la importancia que tienen las reuniones de la
SECyTA, tanto desde el punto de vista cientifico como
de reconocimiento y proyeccidn internacional de la
Sociedad. Por ello, la Presidenta solicita ayuda e
implicacién no sélo de los miembros de la Junta de
Gobierno sino también de todos los socios para que la
préxima reunién sea un éxito.

3. Informe de la Secretaria.

En su informe, la Secretaria traté los siguientes
temas.

3.1.Socios de la SECYTA.

La Secretaria de la SECyTA, Dra. Belén Gomara,
informa de que desde la dltima Asamblea General,
celebrada el 02 de octubre de 2014 en Barcelona, hasta
hoy, 28 de octubre de 2015, se han recibido un total de
23 altas y 26 bajas. En el listado actual de Secretaria el
numero de socios a dia de la celebracion de esta
Asamblea es de 500 socios.

El nimero de altas ha descendido respecto a otros
afios, pero también las bajas, por lo que el niimero total
de socios se mantiene practicamente constante. De las
26 bajas, 18 corresponden a bajas solicitadas por los
socios, 4 son estatutarias (debido a que el socio en
cuestion lleva tres impagos consecutivos) y 4 a jubila-
ciones. Hay que destacar que el niimero de bajas esta-
tutarias se ha reducido considerablemente porque se
hace un seguimiento mucho mas exhaustivo y perso-
nalizado de los impagos anualmente.

3.2. Ayudas concedidas por la SECyTA.

Se han concedido un total de 5 ayudas (de 500 €
cada una) para la asistencia a congresos internaciona-
les, distribuidos de la siguiente forma:

1 ayuda para la asistencia al 14™ International
Conference on Environmental Science and
Technology (CEST 2015) celebrado en Rodas
(Grecia) de 3 al 5 de septiembre de 2015.

*3 ayudas para la asistencia al 18" European
Conference  on  Analytical = Chemistry
(EuroAnalysis 2015) celebrado en Burdeos
(Francia) del 6 al 10 de septiembre de 2015.

e 1 ayuda para la asistencia al 4™ International
Conference on Foodomics (Foodomics 2015)
celebrado en Cesena (Italia) del 8 al 9 de octubre
de 2015.

En el caso de la presente Reunidn, la Sociedad ha
concedido un total de 27 becas de inscripcion tanto a la
XV Reunidn Cientifica de la SECyTA como de ins-
cripcién combinada SECyTA+SEEM (que han
supuesto un total de 6.750 €) y 23 ayudas de viaje
(4.025 €) a jovenes investigadores socios de la
SECyTA que se desplazasen desde fuera de Castellon.

3.3. Colaboracion de la SECyTA con otros congresos.

La SECyTA colaboré en la celebracién de la
SETAC Europe 25™ Annual Meeting (SETAC 2015)
celebrada en Barcelona del 3 al 7 de mayo. La colabo-
racion consistia en la concesion de ayudas para la asis-
tencia a dicho congreso, sin embargo, no se solicitd
ninguna ayuda para este congreso.

Igualmente, la SECyTA colabor6 con la celebra-
cién del 6" International Conference and Exhibition on
Analytical & Bioanalytical Techniques (Analytica
2015) que se celebré en Valencia del 1 al 3 de septiem-
bre ofreciendo ayudas de asistencia a congresos inter-
nacionales o patrocinados (a eleccién de los socios) y
apareciendo el logo de la Sociedad como colaborador
en la web del congreso, pero no se solicité ninguna
ayuda.

Del mismo modo, la SECyTA va a colaborar con la
celebracion del XVI Latin-American Congress on
Chromatography (COLACRO 2016) y el 9" National
Meeting on Chromatography (9ENC) que se celebrard
en Lisboa (Portugal) del 5 al 9 de enero de 2016, ofre-
ciendo ayudas de asistencia a congresos internaciona-
les o patrocinados (a eleccion de los socios) y apare-
ciendo el logo de la Sociedad como sponsor en la web
del congreso. Hasta el momento no se ha solicitado
ninguna ayuda, pero todavia hay tiempo ya que el con-
greso se celebrara el afio que viene.

Asimismo, la SECyTA va a colaborar con la cele-
bracion del 44™ International Symposium on High
Performance Liquid Phase Separation and Related
Techniques (HPLC 2016) que se celebrara en San
Francisco (EEUU) del 19 al 24 de junio de 2016, ofre-
ciendo ayudas de asistencia a congresos internaciona-
les o patrocinados (a eleccion de los socios) y apare-
ciendo el logo de la Sociedad en la parte de “Travel
Grants” en la web del congreso. Al igual que en el caso
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anterior, hasta el momento no se ha solicitado ninguna
ayuda, pero todavia hay tiempo ya que el congreso se
celebrard el afio que viene.

3.4. Temas Generales.

Este afio, otras de las actividades realizadas desde
la secretaria han sido: la aprobacién en la reunién de la
Junta de Gobierno (20 de febrero de 2015) de las nue-
vas bases para la XI Edicién del Premio José Antonio
Garcia Dominguez (patrocinado por Bruker) y la tra-
mitacién y gestion de todo el proceso de elecciones
para la renovacién parcial de la Junta de Gobierno.
Como ya se ha mencionado en el informe de la

Presidenta, los cargos que se renuevan ahora en octu-
bre de 2015 son:

Por cese estatutario: Presidente, 1 vicepresidente,
Secretario y 7 vocales

Por renuncia (para presentarse a otro cargo): 1
vocal

3.5. Publicidad de eventos

A través de la pagina web, de mailings desde la
secretaria de la Sociedad, de la distribucion del
Boletin, etc. se han publicitado los siguientes eventos:

* 17 congresos internacionales:

2?2 Congreso Iberoamericano de Ingenieria de los
Alimentos (CIIAL 2016); HPLC 2016; 26"
Anniversary World Congress on Biosensors
(BIOSENSORS 2016); XVI Latin-American
Congress on Chromatography & 9ENC: 9"
National Meeting on Chromatography (XVI
COLACRO); 31* Montreux Symposium on
LC-MS; RAFA 2015; 82 Congreso Argentino de
Quimica Analitica; EURO FOOD CHEM 2015;
9" International Conference on Instrumental
Methods of Analysis-Modern Trends and
Applications (IMA 2015); XVIII EUROA-
NALYSIS; Analytica 2015; ITP 2015 and 8"
Nordic Separation Science (NoSSS) symposium,;
International Network of Environmental
Forensics (INEF 2015); 24" International
Conference on Ion Mobility Spectrometry
(ISIMS 2015); 28" International Symposium on
Preparative and Process Chromatography (PREP
2015); 4™ International Symposium on Sensor
Science (I3% 2015); Iberoamerican Meeting on
Ionic Liquids (IMIL 2015).

* 3 cursos de especializacion

« 10 ofertas de contratos/becas
1 master universitarios

* 1 red cientifica

3.6. Proximos congresos.

Como ya ha mencionado la Presidenta, la pr6xima
Reunién Cientifica de la Sociedad se celebrara en
Sevilla del 2 al 4 de noviembre 2016 siendo el chair-
man el Dr. José Antonio Gonzalez-Pérez, el co-chair-
man el Dr. José M* de la Rosa Arranz, y el chairman
honorifico el Dr. Francisco J. Gonzalez-Vila.

Finalmente, la secretaria se despide de esta su ulti-
ma asamblea en el cargo agradeciendo el apoyo de
toda la Junta de Gobierno, especialmente a su predece-
sor, el Dr. Javier Santos, todo el apoyo prestado duran-
te estos cuatro afios, no sélo logistico, sino también el
apoyo moral. Y deseando suerte y mucho dnimo a su
sucesor, el Dr. Juan Vicente Sancho.

4. Informe del Tesorero.

En el informe del Tesorero se trataron los siguien-
tes asuntos.

El Tesorero de la SECyTA, Dr. Jordi Diaz Ferrero,
presenta el estado de cuentas y el balance de ingresos y
gastos desde la pasada Asamblea General celebrada en
Barcelona el 02 de octubre de 2014 (del 01-10-2014 al
22-10-2015), indicando que el saldo es positivo.

Respecto al balance el Tesorero llama la atencién
sobre distintos puntos:

 En primer lugar quiere agradecer a las empresas
su apoyo econdmico, tan importante para la
Sociedad.

* Se puede observar un mayor importe en los gas-
tos de la Junta respecto a otros afios, y esto se
debe a que al ser afio de elecciones se han realiza-
do dos mailings postales en lugar de uno, el pri-
mero en el que se anunciaban las elecciones y el
segundo, anunciando las candidaturas.

» En cuanto a la web, este afio se ha hecho efectivo
el pago de la segunda parte de la factura del dise-
fio y puesta en marcha de la nueva web, que esta-
ba pendiente.

« El balance de este periodo ha sido negativo, aun-
que los ingresos y los gastos siguen siendo simi-
lares, debido a que los ingresos de Fira para las
JAI se registraron en 2014 mientras que el pago a
la secretaria técnica se ha realizado en 2015.
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A continuacioén, el Tesorero presenta el balance
econdémico de las 14* Jornadas de Andlisis
Instrumental (JAI 2014) celebradas en Barcelona.
Destacar que se han cerrado las JAI con un balance
positivo de 9.966, 27 €, que no es del todo real ya que
estos nimeros estdn considerados incluyendo el IVA,
que se declarard a final de afio, con lo que quedaria un
balance aproximado de unos 3.000 €, lo que es excep-
cional en la organizacién de unas JAI.

El Tesorero informa de que, a dia de hoy, toda la
operativa bancaria es correcta. El nimero de impaga-
dos bancarios se ha reducido considerablemente, sien-
do s6lo 11 en este afio 2015.

A modo de pequefio balance de este periodo 2011-
2015, el Tesorero comenta que el balance es positivo,
por varios motivos: primero, el Boletin es ya autofi-
nanciable, por la reduccién de costes de impresion y
los ingresos por publicidad. Segundo, la regulariza-
cién para el cobro de las cuotas en el primer trimestre
del afio ha hecho que el control de los impagos sea mas
efectivo dentro del afio en curso. Tercero, los congre-
sos celebrados en este periodo han sido positivos o
muy poco negativos. Aun asi, el gasto de la Sociedad
en becas y ayudas de viaje concedidas ha sido superior
a65.000 € estos 4 afios.

6. Ruegos y preguntas

La Secretaria da la palabra al Dr. Javier Moreno,
editor del Boletin, quien informa a los socios de que la
iniciativa de publicar los resimenes de las tesis defen-
didas ha sido un éxito, hasta tal punto que, por proble-
mas de espacio en el Boletin, los resimenes se irdn
publicando por grupos de 2-5 resimenes en cada
nimero (dependiendo del espacio disponible) segin
riguroso orden de recepcidn de los mismos. En este
punto interviene la Dra. Cristina Soria (también edito-
ra del Boletin) para solicitar a los socios su colabora-
cién en el mismo y recuerda que se puede participar
enviando resimenes y resefias de articulos publicados
(ambos remunerados) asi como sobre asuntos de inte-
rés general dentro del campo de la cromatografia y téc-
nicas afines. Desde el punto de vista del interés del
Boletin y de su calidad cree que es muy importante que
se diversifiquen los grupos que participan para que los
articulos y resefias publicados no sean siempre de los
mismos grupos y temas de investigacion.

El Dr. Joan Grimalt recuerda a los socios que la
Editorial Elsevier acoge con muchas ganas los articu-
los de las reuniones de la SECyTA para publicar en el

Journal of Chromatography A por lo que anima a todos
los socios a participar y a enviar a estos volimenes
especiales sus trabajos de investigacion presentados
en el congreso. La SECyTA lleva ya 20 afios renovan-
do esta colaboracién y seria una pena perderla por falta
de interés, por lo que es importante enviar un nimero
considerable de articulos para mantenerla y que
Elsevier siga interesa. Ademds, recuerda que en este
tipo de volimenes especiales, los editores suelen dar
mds voz a los autores a la hora de responder a las revi-
siones de los referees.

A este respecto, la Presidenta comenta que el volu-
men especial de las JAI 2014 sélo aparecieron 7 u 8
articulos, que es un niimero un poco bajo. Por lo que se
une al Dr. Grimalt y anima a todos los socios a mandar
articulos. Todos sabemos que el Journal of
Chromatography A es una revista exigente pero hay
que tener en cuenta que publicar estos volimenes
especiales de nuestros congresos, da caché a la
Sociedad.

La Dra. Maite Galcerdn interviene para hablar
sobre la celebracion de las JAI 2017. En su opinidn, la
SECyTA debe hacer una gestién proactiva ya que si
dejamos el asunto en punto muerto nos encontraremos
el afio que viene con los plazos muy justos y con muy
poco margen de maniobra para la organizacién de las
mismas o para buscar alternativas.

Por otro lado, la Dra. Maite Galceran hace una
reflexion sobre las reuniones anuales de la SECyTA.
Hoy en dia hay una plétora ingente de reuniones cien-
tificas y todos los grupos de investigacién van justos
de personal. En el caso de la SECyTA, tenemos reu-
nién todos los afos, lo que, en una situacién econdémi-
cacomo la actual es duro de llevar. La Dra. Galceran
propone hacer reuniones cada dos afios y el afio inter-
medio hacer un workshop, una reunién de jovenes
investigadores o algo parecido, que durase sélo un dia
y que tuviese precios mas econémicos (buscando, por
ejemplo, celebrarlos en una universidad para abaratar
costes de sede).

En respuesta a la primera parte de la intervencion
de la Dra. Galceran, la Presidenta contesta que desde
la Junta de Gobierno de la SECyTA se van en poner en
contacto con la presidenta de la SEQA para pedirle que
defina su postura respecto a la celebracion de las JAI
2017 en un plazo breve de tiempo. Si SEQA decide
seguir adelante con ello, entonces habrd que ver y
negociar como se plantea la colaboracion de cara ala
Fira y si SEQA dice que no quiere continuar con las
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JAI, entonces SECyTA tendra que decidir qué quiere
hacer y como se gestionaria el asunto de cara a Fira.

En cuanto a la segunda parte de la intervencién de
la Dra. Galcerdn, la Presidenta comenta que ese
mismo aspecto se lo lleva planteando ella desde hace
tiempo, pero como esta reunion de Castellén ha sido
un éxito quizd también se podria plantear hacerlo
anualmente pero de forma conjunta con otras
Sociedades. En este mismo sentido, el Dr. Joan
Grimalt interviene para comentar que esta totalmente
de acuerdo en que a la SECyTA le debe preocupar que
no baje el nimero de asistentes, pero los 170 inscritos
de esta reunion demuestran que, este tipo de reunion,
ha sido un éxito. Por ello, al igual que ha comentado
la Presidenta, opina que quizd la linea de actuacion
sea hacer reuniones conjuntas en lugar de pasar a una
bianual o intentar fusionar nuestras reuniones con
congresos internacionales como se hizo en Valencia
con el ISC. Quiz4 seria buena idea probar a dar un
toque internacional a la reunién de Sevilla a ver qué
tal funciona. Segtn su opinién, el Dr. Grimalt cree
que de momento podemos seguir manteniendo reu-
niones anuales porque parece que hasta ahora nos
vamos manteniendo bien. En esta misma linea, el Dr.
Ramis Ramos interviene comentando que los argu-
mentos del Dr. Grimalt le parecen perfectos y que
“cuando una cosa va bien, mejor no tocarla”. Sin
embargo, seglin su opinién, no terminamos de ir bien.
Por lo que propone, alternar unos afios de congresos
presenciales con otros afios de congresos virtuales
que es un formato muy interesante si se encuentra a
alguien que lo organice adecuadamente.

Cambiando de tema, la Secretaria interviene para
preguntar a los socios mas jovenes que les han pareci-
do las sesiones de “flash presentation”. D. Juan
Francisco Ayala contesta que en su opinidn el resulta-
do ha sido muy bien y la organizacién de las mismas
ha estado muy bien porque se les ha avisado con tiem-
po para poder preparar la presentacién. La Dra.
Galceran comenta que a ella le ha gustado el formato
pero le ha resultado un poco raro ver a algunos seniors
dar este tipo de comunicaciones. La Dra. Mercedes de
Frutos comenta que a ella le ha gustado mucho ya que
se ha potenciado la visibilidad de los posters y las pre-
sentaciones han estado muy bien, también gracias a la
ayuda de los moderadores, ajustindose todos a los
tiempos y haciendo esas sesiones muy dindmicas. Por
su parte, a ella no le ha parecido raro ver a seniors dar
este tipo de comunicaciones ya que asi la importancia
sele daalatemadticay la calidad del péster y no a que
tenga que presentarlo obligatoriamente un estudiante.

Por otro lado, la Dra. de Frutos agradece a los edi-
tores del Boletin el gran trabajo que hacen y agradece
ala Secretaria de la SECyTA los mails informativos
que envia a los socios y pide a los estudiantes que ter-
minan su periodo predoctoral que sean solidarios y se
mantengan como socios durante un tiempo para poder
ayudar a que proximos estudiantes pueda recibir
becas igual que ellos se han estado beneficiando de
las mismas durante unos anos. En este sentido, la
Secretaria comenta que cree que es muy interesante
para los estudiantes mantener una vinculacién con la
Sociedad porque es cierto que en el tltimo afio se han
transmitido a través de la secretaria bastantes ofertas
de trabajo muy dirigidas a los perfiles de los socios y,
particularmente, ella conoce a personas que después
de haber recibido esta informacién “privilegiada”
desde la SECyTA han podido participar en los proce-
sos de seleccion de dichas ofertas de empleo. Por ello,
cree, al igual que la Dra. de Frutos, que seria intere-
sante que los socios mds jévenes mantengan su rela-
cién con la Sociedad durante un periodo de tiempo
razonables después de leer la tesis ya que esto les
puede ayudar a encontrar un posible trabajo. En rela-
cién con la difusién de ofertas de empleo, D. José M?
Sangenis pregunta si se podria dar difusién a unas
ofertas que le han llegado a él de la Sociedad de
Protedmica de Francia a lo que la Secretaria contesta
que lo mejor es que les pregunte primero a ellos para
que le den permiso para hacer la difusién desde la
secretaria de la SECyTA.

La Dra. Ana M? Garcia-Campaiia retoma el tema
de las presentaciones “flash” en cuanto a si es conve-
niente o no que sean impartidas por seniors (como fue
su caso). En su opinién, cree que puede haber una
solucién intermedia que pase por organizar una sesion
de “flash presentation” para jovenes investigadores y
otra en general que dé cabida a todos aquellos trabajos
que puedan ser interesantes aunque no sean presenta-
dos por un estudiante, como indicaba la Dra. de Frutos.
En otro orden de cosas, la Secretaria interviene para
pedir a los socios que hagan una labor proactiva en la
captacién de nuevos socios, por ejemplo, animando a
grupos que conozcan que no participan en la Sociedad
pero que investigan en temdticas muy relacionadas
con la misma. Aprovechando esta intervencion, la Dra.
Encarna Moyano interviene para animar a los socios
que son de SECyTA pero no de SEEM a que se den de
alta en dicha Sociedad. A lo que la Secretaria se une
comentando que considera ambas Sociedades muy
complementarias y afines.
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5. Continuacion del punto 5 del Orden del dia:
Elecciones a la Junta de Gobierno.

Una vez finalizado el proceso de votacién de los
socios asistentes, y realizado el escrutinio por parte de
los miembros de la Mesa Electoral, tanto de los votos
presenciales como los votos enviados por correo, la
Presidenta procede a la lectura del Acta de Votacion
entregada por el Presidente de la Mesa Electoral, Dr.
José Carlos Diaz-Masa, los resultados de la votacion
son los siguientes:

* Votos emitidos totales: 96 (79 votos en salay 17
recibidos por correo)

* Votos nulos: 1

* Votos emitidos validos: 95

El reparto de los votos emitidos ha sido el siguiente:

Cargo Candidato/a Votos
Presidente Dr. Fco. Javier Santos Vicente 91
Vicepresidente Dr. Joan Grimalt Obrador 89
Secretario Dr. Juan Vicente Sancho Llopis 90
Vocales Dra. Belén Gémara Moreno 92

Dra. M? José Gonzalez Carlos 90
Dra. Elena Ibafiez Ezequiel 85

Dra. Begofia Jiménez Luque 83
Dra. Marta Lores Aguin 91
D. José Monge Cénsul 88
Dr. Fco. Javier Moreno Anddjar 90
D. José M* Sangenis 7

Como resultado de la votacidn, los nuevos miem-
bros de la Junta de Gobierno de la SECyTA son los
siguientes:

Fco. Javier Santos Vicente
(Universidad de Barcelona, Barce-
lona)

Vicepresidente: Joan Grimalt Obrador

(Instituto de Diagnéstico Ambiental
y Estudios del Agua, CSIC, Barce-
lona)

Yolanda Pic6 Garcia

(Universidad de Valencia)

Presidente:

Secretario: Juan Vicente Sancho Llopis
(Universitat Jaume I, Castellon)
Tesorero: Jordi Diaz Ferrero

(Instituto Quimico de Sarrid, Univer-
sitat Ramon Llull, Barcelona)

Vocales: Ana Maria Garcia Campaina
(Universidad de Granada)

Belén Gomara Moreno

(Instituto de Quimica Orgénica
General, CSIC, Madrid)

Maria José Gonzalez Carlos
(Instituto de Quimica Orgdnica
General, CSIC, Madrid)

Elena Ibafiez Ezequiel

(Instituto de Investigacion en
Ciencias de la Alimentacion, CSIC,
Madrid)

Begoia Jiménez Luque

(Instituto de Quimica Orgénica
General, CSIC, Madrid)

Marta Lores Aguin

(Universidad de Santiago de Compos-
tela)

José Monge Cénsul

(Agilent Technologies Spain, S.L.,
Barcelona)

Francisco Javier Moreno Andujar
(Instituto de Investigacién en
Ciencias de la Alimentacion, CSIC-
UAM)

Miguel Angel Pérez Alonso

(Bruker Espafiola,S.A.)

José M* Sangenis

(Leco Instrument, S.L.)

La Presidenta agradece el trabajo realizado por la
Mesa Electoral en el proceso de votacion. Asi mismo
agradece a todos los socios de la SECyTA la elevada
participacién en estas elecciones. También da las gra-
cias a los miembros salientes de la Junta por el trabajo
realizado en los ultimos afios y da la bienvenida a los
nuevos.

En este punto del orden del dia 'y a la vista de que
no hay mads ruegos ni preguntas ni mas asuntos que tra-
tar, la Presidenta da por finalizada la 15* Asamblea
General de la SECyTA alas 19:45 h. del citado dia.

Belén Gémara Moreno
Secretaria de la SECyTA
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JUNTA DE GOBIERNO DE LA SECYTA (2015)

En la pasada 15" Asamblea General de la SECyTA, celebrada el 28 de octubre de 2015 se procedio a la renovacion
de parte de la Junta de Gobierno de la SECyTA, quedando constituida como se muestra a continuacion:

Juan O. Grimalt Obrador Fco. Javier Santos Vicente Yolanda Pic6 Garcia
Vicepresidente Presidente Vicepresidenta

Juan Vicente Sancho Llopis Jordi Diaz Ferrero Maria José Gonzalez Carlos  Elena Ibanez Ezequiel
Secretario Tesorero Vocal Vocal
‘
José Monge Cénsul Ana M. Garcia Camparia Belén Gomara Moreno Marta Lores Aguin
Vocal Vocal Vocal Vocal

Miguel Angel Pérez Alonso Fco. Javier Moreno Andidjar  Begona Jiménez Luque  José M® Sangenis Magraso
Vocal Vocal Vocal Vocal
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NUEVOS SOCIOS DE LA SECYTA

1784

Bade, Richard

Instituto Universitario de Plaguicidas y Aguas
Universidad Jaume I

Av. Vicent Sos Baynat, s/n

12071 Castellon de la Plana (Castellén)

1785

Lakade, Sameer

Departamento de Quimica Analitica y Quimica
Organica

Universidad Rovira i Virgili

Campus de Sescelades

Carrer Marcel.li Domingo, s/n

43007 Tarragona

1786

Andreu Rib6, Maria
C/Major, 11 1°1#

43400 Montblanc (Tarragona)

1789

Ccanccapa Cartagena, Alexander David
Universidad de Valencia

Av. Vicent Andrés Estell€és, s/n

46100 Burjassot (Valencia)

1790

Itchart Roca, Cristina

Av. Montevideo, 116 Casan® 10
08340 Vilassar de Mar (Barcelona)

1791

Lacalle Bergeron, Maria Leticia
Viver, 22

12560 Benicassim (Castellon)

1792

Pérez Miguez, Raquel

Edificio Polivalente. Laboratorio 213
Universidad de Alcala

Carretera Madrid-Barcelona km 33,600
28871 Alcala de Henares (Madrid)

1793
Moya-Angeler Villaverde, Casandra

1794

Sabater Sanchez, Carlos
Risco del P4jaro, 14
28002 Madrid

1795

Roig i Navarro, Antoni Francesc

Universitat Jaume |

Institut Universitari de Plaguicides i Aigties (IUPA)
Edifici Investigaci6 I

Avenida Sos Baynat, s/n

12071 Castell6 de 1a Plana (Castello)

1796

Salas Acosta, Daniela

Departamento de Quimica Analitica y Quimica Organica
Faculta de Quimica. Edificio N4

Campus Sescelades. Universidad Rovira i Virgili
Marcel.li Domingo s/n

47003 Tarragona

1798

Ezquer Garin, Carlos
Plaza de Manises, 3
46003 Valencia
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PREMIOS A SOCIOS

El pasado 30 de noviembre de 2015 Guillermo
Reglero Rada ha sido premiado con la Medalla de
Honor al Fomento de la Invencién de la fundacién
Garcia-Cabrerizo en reconocimiento a sus innovado-
ras contribuciones en el campo de la Ciencia y
Tecnologia de Alimentos.

Guillermo es Doctor en Ciencias Quimicas por la
Universidad Auténoma de Madrid (1985), Catedratico
de Ciencias de la Alimentacién de la Universidad
Auténoma de Madrid (1999) e Investigador Cientifico
del Consejo Superior de Investigaciones Cientificas
(en excedencia). Inicid su carrera investigadora en el
Instituto de Fermentaciones Industriales del CSIC,
donde adquiri6 una s6lida formacién en técnicas cro-
matograficas, avalada por sus numerosas publicacio-
nes relacionadas con el desarrollo de métodos de ana-
lisis de alimentos e ingredientes alimentarios, asi
como en el control de procesos. Ademds, participd
fructiferamente en la redaccién del Boletin del GCTA
desde 1983 a 1990, dandole un gran impulso mediante
cambios de formato, creacién de nuevas secciones y
promovid las relaciones con las empresas a través de
una intensa actividad personal, que contribuyé a mejo-
rar enormemente el nivel de la revista.

Su amplio conocimiento en el desarrollo de meto-
dologia cromatografica facilité su posterior labor
investigadora en el campo de la extraccion con fluidos
supercriticos de compuestos bioactivos procedentes de
fuentes vegetales, asi como en su caracterizacién qui-
mica. El jurado encargado de otorgar el premio desta-
c0, entre otros méritos, los estudios realizados sobre
las propiedades funcionales (antiinflamatorias, antico-
lesterolémicas, antimicrobianas, antivirales o cardio-
protectoras) de los diversos extractos vegetales obteni-

dos y su posible utilizacién en alimentos, asi como la
creacion de patentes asociadas al prondstico del cancer
y a extractos naturales para atenuar la menopausia.

Ademds de su dilatada actividad investigadora
y docente, merecen mencién los puestos de gestion
desempefiados, entre los que destacan su labor como
Técnico de Proyectos Industriales en el Centro para el
Desarrollo Tecnolégico Industrial (CDTI, 1993-1994),
Gestor del Area de Cienciay Tecnologia de Alimentos
del Plan Nacional de I+D+1 (2002-2006) y miembro
de la Comisién Rectora del Instituto Mixto UAM-
CSIC de investigacién en Ciencias de la Alimentacion
(2005-2010). En la actualidad es Director del Instituto
IMDEA-Alimentacion.

El Profesor Reglero es autor de mas de 200 publi-
caciones de impacto internacional y de 2 patentes en
explotacion. En 2001 recibié el Premio Archer Daniels
otorgado por la American Oil Chemists Society Yy,
en 2008, el Premio de la Sociedad Espafiola de
Gastronomia al Mejor Investigador en Ciencias de la
Alimentacion.

Agustin Olano Villén
CIAL (CSIC-UAM)




NFORMACIONES

CONGRESOS CELEBRADOS

EUROANALYSIS 2015
Bordeaux, France, 7™ -10" of September 2015

EUROANALYSIS has been successfully held
every three years in the period 1972-1996 and every
two years since 1996. It currently represents the
European Conference in Analytical Chemistry, provi-
ding a forum for analytical chemists. The most recent
meetings have taken place in Warsaw (2013),
Belgrade (2011), and Innsbruck (2009).

This year, EUROANALYSIS has achieved its
eighteenth edition in Bordeaux, France, bringing toge-
ther hundreds of participants who not only belong to
the European framework but also fellow scientists
coming from the five continents. The European
Conference in Analytical Chemistry was located at the
Congress Center of Bordeaux (Bordeaux-Lac), from
7™ to 10™ September 2015. This scientific event has
come back to France after approximately 40 years,
under the organization of the “Société Chimique de
France” (SCF), and the Division of Analytical
Chemistry (DAC) of the European Association for
Chemical and Molecular Sciences (EuCheMS). The
scientific committee was constituted by members of
DAC EuCheMS chaired by Prof. Philippe Garrigues
(University of Curdeauz, France) and Prof. Christian
Rolando (University of Lille, France).

As a whole, the congress was organized in 32 diffe-
rent sessions, 4-5 of them taking simultaneously
place, with a total of 160 oral communications and 563
poster presentations, resulting in an exciting scientific
program.

This conference gave a particular relevance to the
role of young researchers, who have actively partici-
pated in all the events. Indeed, there was a large num-
ber of communications, including oral communica-
tions and posters, presented by young researchers.

Plenary lectures were attended by recognized
scientists in the Analytical Chemistry field such as:
Philippe Darriet (Institute of Wine Sciences, Bordeaux,
France), Miguel Valcarcel (University of Cérdoba,
Spain), Sergei G. Kazarian (Imperial College London,
United Kingdom), Bernhard Lendl (Technische
Universitdt Wien, Austria), Andrew Ewing (Chalmers

University and University of Gothenburg, Sweden),
Christian Amatore (Sorbonne Universités, Paris,
France), Catia Contado (University of Ferrara, Italy),
Philippe Schmitt-Kopplin (Technische Universitét
Muenchen, Freising, Germany), Peter Schoenmakers
(University of Amsterdam, The Netherlands), and
Petra Dittrich (ETH Zurich, Switzerland).

The short courses took place on Sunday 6"
September 2015, in the morning (from 9 am to 12 am)
and in the afternoon (from 2 pm to 5 pm), including:
“Laser ablation/ICPMS for trace element and isotope
ratio measurement: application to biomineral, petro-
leum industry and forensic science” by Christophe
Pécheyran (University of Pau, France); “Chemo-
metrics I: Exploratory data analysis” and “Chemo-
metrics II: Calibration and classification" by Federico
Marini (University «La Sapienza», Rome, Italy);
“Speciation analyses for environmental, nutrition and
industrial application” by Olivier F.X. Donard
(University of Pau, France); and “How to improve the
quality of separation? A comprehensive vision of ope-
rating parameters” by Jérdme Randon (TechSep,
Institut of Analitycal Sciences, University of Claude
Bernard Lyon 1, France).

After the short courses, the Registration and
Opening Ceremony took place, introducing the scien-
tific program.

Sessions on Monday included the following topics:
spectroscopic analysis, bioanalysis, education on
analytical chemistry (two sessions), polymer and bio-
based materials, chemometrics, Raman spectroscopy,
metabolomics, advances in electrochemistry, art and
cultural heritage and AgriFood GPS project.

The second day of EUROANALYSIS congress
started with lectures related to microbial biosensors,
3D printing as patterned platforms for biochemical
analysis, inorganic, environmental and fuels analy-
sis, forensics, clinical and drug analysis, together
with analytical chemistry and environmental legisla-
tion.

Wednesday was focused on sample preparation
and extraction, with sessions involving sample prepa-
ration, reference methods and materials, biosensors,
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environmental analysis, separation sciences, foodcon-
trol, nano—object characterization, and wine analysis.

Poster sessions were exposed throughout the cour-
se of congress period. They could be visited during the
breaks and at lunch time, having also assigned two
specific hours on Tuesday afternoon.

In the main days of the conference, seminars offe-
red by different commercial houses (Shimadzu and
Chromatotec® group) could also be attended by parti-
cipants.

The last day of EUROANALY SIS concluded with
the Awards & Closing Ceremony, in which four parti-
cipants in oral presentation and other four in poster
presentation were awarded by different partners of the
event (Shimadzu, University of Bordeux, Société
Chimique de France, EuCheMS, Sigma-Aldrich,
Chromatotec® group, Merck and Springer). Finally, all
participants were encouraged to attend next edition of
this congress, EUROANALYSIS 2017, in Stockholm,
Sweden.

The interesting scientific program of EUROA-
NALYSIS was accompanied by several social events.
The first day included the reception with “Wine and
Cheese Party”, to enjoy the local gastronomy. The
organizing committee surprised all the attendees with
a photographic expo in downtown “Musée
d’Aquitaine” . Moreover, it is worth highlighting the
Gala Dinner celebrated at “Chateau Giscours” on
Wednesday, where the attendees enjoyed local wine
tasting.

Arturo A. Rincon-Rincén

Priscilla Rocio-Bautista

Providencia Gonzalez-Hernandez

QAAMA Group

Department of Chemistry, Analytical Division,
University of La Laguna, SPAIN

14" INTERNATIONAL CONFERENCE ON
ENVIRONMENTAL SCIENCE AND TECHNOLOGY
Rhodes, Greece, 3" -7" of September 2015

The 14™ edition of International Conference on
Environmental Science and Technology (CEST 2015)
took place in Rhodes (Greece) at Rodos Palace
International Convention Centre, between 3™ to 5"
September 2015. This biennial conference is supported

by the multi-disciplinary Global NEST (Network of
Environmental Science and Technology), an interna-
tional scientific movement focused on the new trends
on environmental field with members from more than
65 countries. This edition has been organized by the
Department of Mathematics and the Department of
Environment of the University of the Aegean. The
symposium offered five presentations of invited spea-
kers of international renowned scientists, such as Dr.
Polycarpos Falaras from NCSR “Demokritos”
(Greece), Dr. Kathrin Fenner and Dr. Juliane Hollender
from Eawag (Switzerland), Dr. Kevin Thomas from
Norwegian Institute for Water Research and Dr.
Vincenzo Belgiorno from University of Salerno (Italy).

The CEST 2015 meeting consisted in more than 30
different sessions presented in five parallel rooms,
totaling 309 oral and 195 poster presentations. The
conference sessions covered 19 scientific topics rela-
ted to emerging environmental issues. Furthermore,
several workshops were held in Rhodes, the most rele-
vant was the 1" NORMAN workshop on analysis of
problematic compounds based on how can we analyse
very polar and hardly-ionisable compounds. The
workshop took place before the conference, on 1* and
2" of September 2015. Both HILIC and new ionisation
techniques for non-polar compounds were discussed.
The aims of this workshop was closely related to the
"Emerging Pollutants" topic where trends in target and
non-target screening methods were presented.

The “Emerging Pollutants” topic was treated
during five different sessions and was the most related
topic to chromatographic techniques. These sessions
highlighted that liquid chromatography coupled to
high resolution mass spectrometry (LC-HRMS) beco-
me the most powerful tool for the analysis of environ-
mental pollutants. The capabilities of LC-HRMS for
quantitative and qualitative purposes were showed in
different presentations. As an example, Dr. Bletsou
presented a target screening method for 2327 emer-
ging pollutants through a database with molecular for-
mula, accurate masses, retention times and fragment
ions generated injecting authentic standards. Several
presentations showed the importance of retention time
prediction software for suspect and non-target analy-
sis, where standards were not available. Furthermore
several authors used both HILIC and Reverse Phase
separations to obtain more information in order to elu-
cidate or confirm compound identities. In addition,
new retention time prediction models were presented.
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Finally, the invited speaker Dr. Hollender showed the
applicability of suspect and non-target screening to
obtain a valuable record of historical persistent conta-
mination in lake sediments.

Definitely, the conference offered a high quality
scientific programme with presentations on the most
recent advances also in other topics such as water
supply and treatment, air pollution, solid waste mana-
gement, hydrological modelling and climate change.

Jaume Acena Sanchez
Institute of Environmental Assessment
and Water Research (IDAEA-CSIC)

4" INTERNATIONAL CONFERENCE ON
FOODOMICS
Cesena, Italy, 8" -9" of October 2015

The ‘4™ International Conference on Foodomics’
was held from 8" to 9" October 2015 at the Teatro
Verdi, located in the city of Cesena (Italy). The confe-
rence was chaired by Dr. Franscesco Capozzi and Dr.
Alessandra Bordoni, both from the Agricultural and
Food Sciences Department at Bologna University, in
cooperation with The Centre for Dissemination of the
Results in Agricultural and Food Researches —
Ce.D.R.A. The event was sponsored by the
Fondazione Cassa di Risparmio di Cesena, and several
companies, such as Orogel, Kamut and Ponti, and the
Patronage of Expo Milano 2015.

As the name suggests, the conference was centered
on the discipline of Foodomics, which is focused on
the application of genomics, proteomics and metabo-
lomics to study the relation or influence of the food in
the human health and nutrition. In this 4" edition, the
general trend of the conference was the exploration of
new pathways for the objective substantiation with
molecular evidences of health claims associated with
food products, so the conference was divided accor-
ding to three food groups, namely grains, dairy and
herbs & spices, as representatives of the whole diet. A
total amount of 21 oral communications including ple-
nary lectures, keynotes talks and selected oral commu-
nications, and 71 poster communications were distri-
buted among these three sessions.

The conference opened in October 8" with the
‘Grain’ session, previously introduced with the ple-
nary lecture entitled ‘Nutrimetabolomics and nutritio-
nal biomarkers on the Mediterranean diet’ by Dr.
Cristina Andrés-Lacueva from the Nutrition and Food
Science Department of the Pharmacy School at the
University of Barcelona. It was followed by three oral
communications and a keynote talk by Dr. Alessia Di
Sandro about the ‘Perspective of joint initiatives with
UNIBO within the H2020 framework’. Finally, three
selected oral communications were presented, and a
total of 18 poster communications were exhibited in
this session.

The second day, after the plenary lecture ‘From
food to health: the industry and scientific guides of the
Pathway-27 project’ by Dr. Andras Sebok from the
Campden BRI Hungay Ltd., the ‘Dairy’ session was
inititated. A total of 6 oral communications were sub-
sequently presented and 6 poster communications
were shown in this session.

After lunch time, the last session termed ‘Herbs &
Spices’ followed the interesting plenary lecture
‘FoodDB: A database of food constituents and their
metabolic by-products’, by David Wishart from the
Departments of Biological Sciences and Computing
Science at the University of Alberta, Canada. From a
Foodomics point of view, this lecture was very infor-
mative because FooDB database is the largest and
most comprehensive resource in the world on food
constituents, chemistry and biology. This session also
accounted with six oral communications and 11 poster
communications.

After the last communication, the conference was
closed by the organizers, who kindly invited all atten-
dees to the next edition of the conference to be held in
the same city, Cesena (Italy), in 2017. In addition, the
organizers announced the publication of two special
issues in the Food Research International and
the Genes & Nutrition journals dedicated to the
Foodomics 2015. Finally, but not less important, it is
worth highlighting the great quality of all the commu-
nications, the welcoming atmosphere of the location
chosen for the conference, and the social dinner cele-
brated in the same building.

Alberto Valdés Tabernero
Instituto de Investigacion en Ciencias
de la Alimentacion (CIAL-CSIC)
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CALENDARIO DE ACTIVIDADES

. XVICOLACRO: XVI Latin-American Congress
on Chromatography & 9ENC: 9™ National
Meeting on Chromatography

5-9 de Enero de 2016. Lisboa (Portugal)

Chair: J.M.F. Nogueira

University of Lisbon
http://xvicolacro9enc.eventos.chemistry.pt/?setLn=en
9enc@chemistry.pt

. Pittcon 2016. Conference & Exposition
6-10 de Marzo de 2016. Atlanta, Georgia (EE.UU.)

info@pittcon.org
pittcon.org/

. MSB 2016: 32" International Symposium on
Microscale Separations and Bioanalysis

3-7 de Abril de 2016. Niagara-on-the-Lake,
Ontario (Canada)

Chair: Philip Britz-McKibbin
McMaster University
www.msb2016.org/

. SETAC Europe 2016: 26" Annual Meeting
22-26 de Mayo de 2016. Nantes (Francia)

Co-chairs: Thierry Burgeot y Laurent Lagadic
http://nantes.setac.eu/?contentid=851

. BIOSENSORS 2016: 26™ Anniversary World
Congress on Biosensors
25-27 de Mayo de 2016. Gotemburgo (Suecia)

Chair: Anthony P.F. Turner
Link6ping University, Suecia
www.biosensors-congress.elsevier.com/

. 40™ International Symposium on Capillary
Chromatography (ISCC) and the 13" GCxGC
Symposium

29 Mayo-3 Junio de 2016. Riva del Garda (Italia)

Chair: Prof. Luigi Mondello
Chromaleont SI. Italia.
http://192.167.108.132/slider.html
iscc@chromaleont.it

7. HPLC 2016: 44™ International Symposium on
High Performance Liquid Phase Separations
and Related Techniques
19-24 de Junio de 2016. San Francisco, CA
(EE.UU.)

Chair: Robert T. Kennedy
University of Michigan (USA)
Contact: Ms Janet Cunningham
Barr Enterprises
www.hplc2016.org/index.html
janet@barrconferences.com

8. Metabolomics 2016: 12* Official Annual Meeting
of the International Metabolomics Society
27-30 de Junio de 2016. Dublin (Irlanda)

http://metabolomics2016.org/Metabolomics_2016/
Metabolomics_2016.html

9. 6™ International Network of Environmental
Forensics
27-30 de Junio de 2016. Orebro (Suecia)

Organizing committee: I. Ericson, L. Sartz, M.
Backstrom, H. Feidler
http://www.inef2016.com/

10. I3S 2015: 5™ International Symposium on Sensor
Science
17-22 de Julio de 2016. Durham, NH (EE.UU.)

Chair: Prof. W. Rudolph Seitz
University of Hampshire
http://sciforum.net/conference/[352016/

11. PREP 2016: 29" International Symposium on
Preparative and Process Chromatography
17-20 de Julio de 2016. Philadelphia, PA (EE.UU.)

Chair: Giorgio Carta

University of Virginia

Ms. Janet Cunningham (PREP Symposium/
Exhibit Manager)
www.LinkedIn.com/in/BarrEnterprises
janet@barrconferences.com
http://www.prepsymposium.org/
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“Desarrollo de métodos de analisis para la cuantificacion de disruptores endocrinos quimicos
en muestras bioldgicas”

Autor: Rocio Rodriguez Gomez

Directores: A. Navalon Monton, A. Zafra Gomez, O. Ballesteros Garcia
Universidad de Granada (Facultad de Ciencias)

21 de noviembre de 2014

Resumen:

La Tesis se ha centrado en el desarrollo de varias metodologias analiticas para la determinacién de diferentes disrupto-
res endocrinos quimicos en leche materna humana. El estudio se ha centrado principalmente en la aplicacién de diversas
técnicas de tratamiento de muestra y limpieza de extractos (clean-up) previo al andlisis mediante cromatografia de liqui-
dos o de gases acopladas a espectrometria de masas en tindem. La seleccioén de los compuestos objeto de estudio (bisfenol
Ay sus derivados clorados, parabenos y benzofenonas), se ha realizado en base a su produccién mundial actual, alta expo-
sicién humana y, principalmente, a su demostrada actividad como disruptores endocrinos. Como matriz objeto de estudio,
se selecciono la leche humana en base a que es una de las vias de exposicion mds importantes en la actualidad del ser
humano en las primeras etapas de la vida, donde se ha detectado una mayor vulnerabilidad de los organismos a estos com-
puestos quimicos. Dada la complejidad de esta matriz, y las dificultades que ofrece para su estudio desde un punto de vista
analitico, la investigacion se ha centrado en la optimizacidn y aplicacion de diferentes técnicas de extraccion y clean-up,
con el objetivo final de proponer y validar diversos métodos multirresiduo de buenas caracteristicas analiticas, que permi-
tan la determinacion de los compuestos seleccionados en muestras de leche materna. Como técnicas de analisis se emplea-
ron tanto la cromatografia de liquidos de ultrarresolucién (UHPLC) como la cromatografia de gases (GC) acopladas a
espectrometria de masas en tindem. Los métodos que se han desarrollado aportan notables mejoras y representan una
importante innovacion en cuanto a metodologia analitica, cubriendo un amplio rango de disruptores endocrinos. Todos los
métodos han sido validados siguiendo las guias internacionales de aplicacion.

“Improvements in Liquid Chromatography coupled to Mass Spectrometry methods for the
determination of legislated and emerging marine toxins in the Northwest Mediterranean
coast”

Autor: Maria Garcia-Altares Pérez

Directores: Pablo de la Iglesia y Jorge Diogéne
Universitat Rovira i Virgili (Facultad de Quimica)
27 de abril de 2015

Resumen

El objetivo de esta Tesis es mejorar la aplicacién de métodos de cromatografia de liquidos acoplada a espectrometria de
masas (LC-MS) para el estudio de toxinas lipofilicas y emergentes producidas por microalgas en un ecosistema litoral
mediterrdneo (Delta del Ebro, NO Mar Mediterraneo). El primer capitulo describe la evaluacion de diferentes condiciones
para implementar el método de control de referencia de toxinas lipofilicas en bivalvos, para mejorar el rendimiento del
método y cumplir con los requerimientos legales. Este método se aplico al estudio de una floracién de Dinophysis sacculus
en la bahia de Alfacs, considerando diferentes aproximaciones para caracterizar el riesgo: andlisis de toxinas en microal-
gas, disueltas en agua, y en bivalvos. Los perfiles toxinicos de D. sacculus sélo presentaron dcido okadaico y pectenotoxi-
na-2 (la mas abundante). El contenido de toxina total por célula se increment6 hacia el final de la floracién, coincidiendo
con lamdxima concentracién de d4cido okadaico en mejillones (hasta 3,7 veces el maximo permitido en Europa), la con-
centracion de pectenotoxinas fue menor. Las ostras no acumularon toxinas por encima del nivel permitido. El método LC-
MS permitio la deteccidon de pinatoxina-g (primera deteccion en Espafia) y espirdlido-1 (toxinas emergentes), confirma-
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das inequivocamente mediante MS de alta resolucidn, en concentraciones bajas en bivalvos y muestreadores pasivos. No
se detectaron metabolitos acilados de pinatoxinas, y los falsos positivos se descartaron con informacién ortogonal. Las
toxinas emergentes “palitoxinas” también se investigaron, y se descubrieron dos nuevas palitoxinas en cultivos de nuevas
cepas de Ostreopsis cf. ovata de Catalufia: ovatoxina-g (46-dehidroxi ovatoxina-a) y un isémero de la paltoxina (anterior-
mente “palitoxina putativa”), igual que la palitoxina pero hidroxilada en C42 y entre el extremo Ay C8, y dehidroxilada en
C17 y probablemente en C64. Los perfiles toxinicos contenian ovatoxinas-a,-b,-c,-d y —e, con concentraciones por célula
mayores que las de otras cepas mediterraneas.

“Desarrollo y aplicacion de nuevas herramientas (bio)analiticas para el control de la seguridad
de los productos cosméticos y de cuidado personal”

Autor: Gerardo Alvarez Rivera

Directoras: Marta Lores Aguin y Maria Llompart Vizoso
Universidad de Santiago de Compostela (Facultad de Quimica)
29 de junio de 2015

La presente Tesis Doctoral se centra en el control de la seguridad de los productos cosméticos con el objetivo de pro-
porcionar herramientas analiticas que permitan solventar los inconvenientes de los métodos existentes para este fin y abor-
dar las nuevas necesidades que han surgido en este &mbito. Para ello se proponen nuevas metodologias eficientes, selecti-
vas y sensibles, basadas en técnicas avanzadas de extraccion (MSPD, SPME y PLE) en combinacién con técnicas croma-
togréficas (tanto LC como GC) acopladas a detectores de espectrometria de masas (MS y MS/MS). Estos desarrollos han
permitido la determinacién multicomponente de conservantes y fragancias alergénicas en una gran variedad de productos
cosméticos y de cuidado personal de gran complejidad. Ademas, se ha explorado un enfoque novedoso para la deteccion
rapida de microbiota contaminante en productos cosméticos, basado en el rastreo de compuestos orgdnicos volatiles de
origen microbiano (MVOCs) mediante HSSPME-GC-MS. Los resultados sugieren que es claramente factible la identifi-
cacion cualitativa de microorganismos viables presentes entre la microbiota contaminante en este tipo de productos. Por
dltimo se ha abordado el estudio de la estabilidad fotoquimica de conservantes tanto en disolucién acuosa como en el pro-
pio producto cosmético. Eluso de distintas fibras de SPME, y la aplicacién de una versién miniaturizada de la MSPD han
permitido la identificacién de diversos fotoproductos con una gran variedad de estructuras quimicas. Los dltimos experi-
mentos realizados sobre un modelo de piel sintética han confirmado la formacién de dos hidroxibenzofenonas y 2,8-
DCDD, asi como la generacién de otros fotoproductos de tipo dioxina y derivados de BHT, algunos de ellos de toxicidad
desconocida. Estos resultados suponen una destacable contribucion al reciente llamamiento de instituciones ptiblicas
como la FDA (Food and Drug Administration) sobre la necesidad de investigar la formacion de subproductos de fotode-
gradacion potencialmente t6xicos, como la 2,8-DCDD, sobre la piel humana.

“Nuevos procedimientos de preparacion de muestra y analisis cromatografico para la determi-
nacion de productos de cuidado personal y contaminantes de interés prioritario”

Autor: Maria Celeiro Montero

Directoras: Maria Llompart Vizoso y Carmen Garcia Jares

Universidad de Santiago de Compostela (Dpto. de Quimica Analitica, Nutricién y Bromatologia)
30 de junio de 2015

El objetivo de esta Tesis Doctoral es el desarrollo de nueva metodologia para el anélisis de gran variedad de compues-
tos quimicos de naturaleza muy diversa en distintos tipos de muestras. Los métodos propuestos se basan en técnicas de
extraccién que cumplan con los principios de “Quimica Verde” seguidos de cromatografia de gases-espectrometria de
masas. Se ha dividido en tres Capitulos segtin los compuestos a estudiar. El Capitulo I se centra en la determinacién de sus-
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tancias potencialmente téxicas en productos cosméticos y de cuidado personal. Para ello, se emple6 como técnica de
extraccion una miniaturizacién de la dispersion de matriz en fase sélida (MSPD), lo que permitié la determinacién simul-
tdnea de mds de 70 compuestos de diversa naturaleza quimica, asi como la extraccién con liquidos presurizados (PLE)
para el andlisis de un producto de cuidado personal especifico, como son las toallitas infantiles.

El Capitulo II se centra en el desarrollo de métodos para el analisis de fungicidas tanto en vino como en subproductos
de vinificacion. En este caso, se emplearon la microextraccién-emulsificacion asistida por ultrasonidos (USAEME), PLE
y la extraccién asistida por ultrasonidos (UAE). El Capitulo I1I se dedica al estudio de los hidrocarburos aromaticos polici-
clicos (PAHs). En este caso, se ha utilizado la microextraccién en fase s6lida (SPME) para demostrar la presencia de estos
contaminantes prioritarios en superficies de caucho reciclado, empleadas como suelos de parques infantiles, asi como en el
aire y agua que se encuentran en contacto con las mismas y también se incluy¢ la optimizacion de las condiciones experi-
mentales de SPME con vacio (Vac-SPME) con el objetivo de obtener la mayor eficacia de extraccion para su aplicacion al
andlisis de PAHs en aceite de oliva.

“Microstructured-Capillary Electrophoresis as novel frontier technology applied to the analysis
of explosives and questioned documents”

Autor: Matias Calcerrada Guerreiro

Directores: Miguel Gonzélez Herrdez y Carmen Garcia Ruiz

Universidad de Alcald (Dpto. de Quimica Analitica, Quimica Fisica e Ingenieria Quimica)
10 de julio de 2015

k

Resumen:

Los principales objetivos de esta Tesis han sido: i) estudiar los principios fundamentales de la electroforesis con capila-
res microestructurados, una novedosa tecnologia en la frontera del conocimiento basada en la sustitucién del capilar habi-
tualmente empleado en electroforesis capilar (CE) con nuevos materiales basados en fibras de cristal foténico (PCFs) 1la-
mados capilares microestructurados (MSCs); y ii) aplicar la electroforesis con capilares microestructurados al analisis de
muestras de interés forense tales como los explosivos y los documentos cuestionados. De acuerdo a estos dos objetivos
principales, esta Tesis se ha dividido en dos partes, conteniendo cada una dos capitulos. La Parte I introduce al lector en el
uso de PCFs en sensado quimico, materiales a partir de los cuales los MSCs se disefiaron, y también demuestra el primer
uso de estos materiales en equipos convencionales de CE. Por tanto, esta parte pone de manifiesto el uso de PCFs como
materiales prometedores para el sensado quimico estableciendo también la prueba de concepto de la electroforesis con
capilares microestructurados. En la Parte II se explora el potencial de la electroforesis con capilares microestructurados a
través del analisis de muestras de interés forense, en concreto, en explosivos y tintas presentes en documentos cuestiona-
dos. Sin embargo, dado que estas muestras poseen una naturaleza completamente distinta, sus estudios se han tratado de
forma independiente. En primer lugar, se incluye una revisiéon donde se establece el estado del arte de la CE en el analisis
de explosivos, para después mostrar la aplicabilidad de la electroforesis con capilares microestructurados en el andlisis de
algunos explosivos de base nitrada. En segundo lugar, se incluye una revision en la que se muestra el estado del arte de la
quimica analitica para el analisis de documentos cuestionados, incluyendo una gran variedad de técnicas analiticas, para
finalmente mostrar los nuevos desarrollos de la CE convencional y con capilares microestructurados para el analisis de tin-
tas en documentos cuestionados.
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“Enzymatic synthesis of novel bioactive oligosaccharides via microbial transglycosidases
acting on sucrose. Structural characterization and bioactivity study”

Autor: Marina Diez Municio

Directores: F. Javier Moreno y Miguel Herrero

Instituto de Investigacion en Ciencias de la Alimentacion (CIAL-CSIC)
15 de julio de 2015

Resumen:

La produccién de nuevos oligosacaridos bioactivos suscita en la actualidad un gran interés debido a su posible uso
como ingredientes funcionales en la industria alimentaria y farmacéutica. Entre las diversas estrategias empleadas para la
produccidn de estos oligosacaridos, los procesos enzimaticos tienen un gran potencial, ya que normalmente presentan una
alta especificidad por el sustrato, asi como regio- y estéreo-especificidad. En esta Tesis Doctoral se ha estudiado la obten-
cion, via sintesis enzimatica, de varios carbohidratos que podrian presentar un potencial interés industrial, particularmen-
te, en cuanto a su capacidad prebidtica. Asimismo, también se discute la caracterizacion estructural de los nuevos oligosa-
caridos sintetizados, llevada a cabo mediante resonancia magnética nuclear o espectrometria de masas. Por otra parte, una
vez optimizada su sintesis, se procedio a la purificacion de los compuestos de interés para posteriormente llevar a cabo
estudios de bioactividad que permitan determinar fundamentalmente el potencial prebidtico de estos oligosacaridos. Tanto
el conocimiento de la estructura de estos oligosacaridos como los estudios de bioactividad llevados a cabo, permitirdn pro-
fundizar en un futuro en el conocimiento de la relacion estructura-funcion, fundamental para el desarrollo y posible comer-
cializacién de estos nuevos ingredientes con potencial funcionalidad.

“Estrategias para mejorar la calidad de las separaciones en cromatografia liquida de fase
inversa”

Autor: Casandra Ortiz Bolsico

Directores: M? Celia Garcia Alvarez-Coque, José Ramén Torres Lapasié y Maria José Ruiz Angel
Universidad de Valencia (Facultad de Quimica)

17 de julio de 2015

La Tesis Doctoral propone estrategias dirigidas a mejorar la separacion de mezclas que muestran una resolucién cro-
matografica extraordinariamente baja en las condiciones usuales de elucién, mediante cromatografia liquida de fase inver-
sa (RPLC). Los estudios se centraron, principalmente, sobre aspectos tedricos fundamentales, de interés general en RPLC,
utilizando elucidn isocrdtica y en gradiente con columnas individuales o acopladas, relacionados con la prediccion de las
condiciones de elucidn, la modelizacién de picos cromatograficos y la investigacion de los mecanismos de retencion que
existen en el interior de las columnas cromatograficas cuando se establecen equilibrios secundarios en presencia de diver-
sos tipos de aditivos afiadidos a las fases moviles (los surfactantes dodecilsulfato sédico y polioxietilen(23)lauril éter,
liquidos i6nicos derivados del 3-metilimidazolio, asi como trietilamina y dimetiloctilamina). Deben resaltarse contribu-
ciones novedosas sobre la correcta conexién de columnas en cromatografia liquida, y el desarrollo de herramientas qui-
miométricas para la prediccién y optimizacién de cromatogramas cuando se utilizan columnas acopladas en elucién iso-
critica y de gradiente. También, cabe destacar el desarrollo de graficos que proporcionan informacién global sobre la
retencidn y la cinética de las interacciones soluto-fase estacionaria en ambos modos de elucién. Otras aportaciones se
refieren a la propuesta de diversas metodologias para monitorizar la posible adsorcidn de un aditivo sobre la fase estacio-
naria, favorecer la inyeccion directa de muestras fisioldgicas en una columna cromatografica y la correcta medida de la
supresion de la actividad de los grupos silanol en las columnas de base silice mediante la adsorcion de aditivos afadidos a
la fase movil.
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“Desarrollo de un procedimiento de analisis para la determinacion de siloxanos en biogas.
Aplicacion a depoésitos controlados de residuos sélidos urbanos y estaciones depuradoras de
aguas residuales”

Autor: Maria Cristina Ribas Font

Director: Francesc Broto Puig

Universitat Ramon Llull (IQS School of Engineering)
27 de julio de 2015

Resumen:

En las ultimas décadas la poblacién mundial ha tomado conciencia del cuidado del entorno generando la aparicién de
movimientos en favor de preservar el medio ambiente. Este compromiso social ha ido acompafiado de politicas de gestion
de residuos y bisqueda de energias alternativas que minimicen los efectos adversos. En este contexto surge también la
oportunidad de aprovechar productos de desecho para producir energia eléctrica. La coincidencia de ambas tendencias,
nuevas energias alternativas y gestion de los residuos, conduce al desarrollo de sistemas de produccién de energia eléctrica
utilizando biogds como combustible. El biogés, producto de alto poder calorifico, generado principalmente en depdsitos
controlados de residuos s6lidos urbanos (RSU) y estaciones depuradoras de aguas residuales (EDAR), contiene también a
nivel de trazas compuestos derivados del silicio (siloxanos) que dafian los sistemas de conversion de energia encareciendo
los costes y las inversiones necesarias en las instalaciones.

En esta Tesis Doctoral se ha desarrollado un método analitico, utilizando cromatografia de gases de alta resolucién
acoplada a espectrometria de masas, que permite determinar el contenido en siloxanos del biogds generado en vertederos y
depuradoras. Con este método analitico se han estudiado diferentes procedimientos de muestreo del biogas, seleccionando
aquél mdas adecuado, sencillo y robusto.

Se han estudiado las ventajas que aportan los diversos sistemas de muestreo (bolsas, impingers y adsorbentes sélidos),
asi como diferentes columnas cromatograficas constituidas por distintas fases estacionarias y sus respectivas condiciones
cromatograficas, hasta obtener el método 6ptimo de trabajo. Los mejores resultados se han obtenido combinando los tubos
de carbon activo (etapa de muestreo) con una columna de polaridad intermedia (etapa de analisis). Este procedimiento per-
mite analizar biogés procedente de depositos de RSU y EDAR.

Posteriormente, con el procedimiento analitico desarrollado, se ha estudiado y monitorizado la concentracién de silo-
xanos contenidos en el biogds generado en el depdsito controlado de RSU de Orfs a lo largo de diez meses. Estos estudios
se han realizado en el marco de un Proyecto LIFE (“MICROPHILOX”) liderado por la empresa CESPA y de un Proyecto
R+i Alliance (“SL1001”) liderado por la empresa CETaqua.

“Nuevos métodos de obtencion y analisis de extractos vegetales enriquecidos en iminoaziicares
bioactivos™

Autor: Sonia Rodriguez Sanchez

Directoras: Maria Luz Sanz y Ana Cristina Soria
Instituto de Quimica Organica General (CSIC)
25 de septiembre de 2015

La actividad inhibidora de glicosidasas hace de los iminoaziicares excelentes candidatos para el tratamiento de enfer-
medades relacionadas con la absorcién de carbohidratos, como diabetes y obesidad. Existe también un gran interés por la
obtencién de estos compuestos, principalmente a partir de fuentes naturales, para su uso como ingredientes funcionales o
complementos alimenticios. Sin embargo, las relativamente bajas concentraciones en matrices vegetales, la coextraccion
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de otros carbohidratos interferentes con su bioactividad y la gran variedad de iminoaztcares con similar estructura, hacen
necesario el desarrollo de métodos avanzados de obtencién y andlisis de dichos extractos, siendo €ste el objetivo principal
de esta Tesis.

La extraccion con disolventes presurizados (PLE) seguida del tratamiento con levaduras (Saccharomyces cerevisiae)
permiti6 la obtencién rapida, eficaz y limpia de extractos ricos en iminoazicares. En cuanto al analisis, y con el fin de eva-
luar la complementariedad de los resultados obtenidos por ambas técnicas, se han desarrollado métodos por cromatografia
de gases acoplada a espectrometria de masas (GC-MS) y por cromatografia liquida de interacciones hidrofilicas acoplada
aespectrometria de masas tindem (HILIC-MS?) para el analisis simultdneo de iminoazicares y otros carbohidratos de bajo
peso molecular en extractos obtenidos a partir de morera, jacinto, Aglaonema y trigo sarraceno. La combinacién de datos
de retencion y espectros de masas obtenidos por cada una de estas técnicas permitio la identificacién de nuevos iminoazi-
cares en dichos extractos. Finalmente, y centrandonos en los extractos de Aglaonema, se ha demostrado su elevada activi-
dad inhibitoria de a.-glucosidasas, adecuada estabilidad térmica, y seguridad (baja toxicidad frente a células Caco-2), lo
que evidencia lo prometedor de su empleo como fuente natural de ingredientes bioactivos.

Los resultados multidisciplinares descritos en esta Tesis suponen una contribucién destacable en el campo del desarro-
1lo de nuevos ingredientes bioactivos y complementos alimenticios, tema éste de gran repercusion tanto cientifica como
econdmica.

“Evaluacion del impacto ambiental asociado al uso de nuevos retardantes de llama”

Autor: Enrique Baron Gonzalez

Directores: Ethel Eljarrat y Damia Barcel6
Universidad de Barcelona (Facultad de Quimica)
16 de noviembre de 2015

Los retardantes de llama halogenados (HFRs) estan presentes en un gran nimero de materiales y, debido a que su
demanda anual aumenta afio a afio, entran continuamente en el medio ambiente, acumuldndose en diferentes comparti-
mentos ambientales. Pese a que algunos HFRs han sido prohibidos, otros alternativos han aparecido para substituirlos. La
informacioén sobre la presencia, comportamiento y efectos en el medio ambiente de estos compuestos es atin escasa. El
objetivo de la presente Tesis es evaluar el impacto ambiental asociado al uso de estos nuevos HFRs. Se optimizaron 2
metodologias mediante GC-MS-MS con sensibilidad y selectividad adecuadas para el andlisis de matrices ambientales. Se
analizaron sedimentos procedentes de diferentes zonas, representando el primer estudio sobre los HNs en sedimentos de
Europa, asi como lodos de diferentes depuradoras espaifiolas, encontrandose por primera vez el Dec 603 en esta matriz y
mostrando que el DP es el HN mayoritario en lodos y sedimentos. También se analizaron muestras de especies de diferen-
tes cadenas y posiciones tréficas. Se analizaron un total de 30 especies, detectandose los compuestos de interés en practica-
mente todas, demostrando su presencia global y capacidad de bioacumulacién. Las capacidades de bioacumulacién y bio-
magnificacién del Dec 602 fueron similares a las del BDE-47, mientras que para el Dec 603 y DP fueron mas parecidas a
las del BDE-209. En general, parece que se deberia prestar mds atencion a los HN, vista su presencia en una gran variedad
de especies, y al Dec 602 en particular, debido a sus altas concentraciones en biota. Se observé también una acumulacién
especifica de algunos compuestos en cerebro, y un descenso de las concentraciones de PBDEs en aves en la tltima década.
Finalmente, se evalud la toxicidad del DP y BDE-209, revelando que el DP parece tener mds potencial genotdxico que su
antecesor ya prohibido, el BDE-209.
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Bruker Chemical Analysis

NUEVO SOFTWARE DE ANALISIS, CONFIR-
MACIONY CUANTIFICACION

e TASQ 1.0

En nuestros dias, cuando los espectrémetros de masas
son capaces de adquirir mds informacién en cada croma-
tograma y necesitamos extraer el maximo de informacién
de cada minuto de andlisis, el apoyo de herramientas de
software de alta capacidad es un complemento impres-
cindible para la obtencién de resultados.

Ademas de ser capaz de obtener el maximo de infor-
macién sobre los datos adquiridos, vamos a exigir a nues-
tras herramientas de software un disefio intuitivo, atracti-
vo y un concepto fécil de usar. Combinar todo ello en una
unica herramienta nunca ha sido fécil, pero Bruker ha
dado un paso adelante muy importante con la presenta-
cién de la nueva generacién de software de cuantifica-
cién, TASQ (Target Analysis Screening Quantitation).
Una unica plataforma de arquitectura cliente—servidor
que ofrece las herramientas necesarias para el analisis de
compuestos conocidos, su identificacién y confirmacion,
y la cuantificacién con curvas de calibracién incorpora-
das, todo ello con un flujo de trabajo intuitivo y totalmen-
te integrado.

Este software ha sido creado como una plataforma
transversal entre distintas tecnologias orientada a la
obtencidn eficaz de resultados analiticos en andlisis de
rutina medioambientales, toxicolégicos o de seguridad
alimentaria.

YIOVEDADES TECNICAS
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En una tnica pantalla combina informacién de identi-
ficacién, confirmacién y cuantificacién cuando se dispo-
ne de las curvas de calibracion correspondientes.
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Ofrece miultiples opciones de presentacion de resulta-
dos, por muestras o por analitos, en funcion de las necesi-
dades de cada serie de muestras analizada, asi como un
amplio médulo de generacion de informes de resultados,
exportacion a Excel o a LIMS y la integracion en su siste-
ma de gestion de muestras. Todo ello con un sencillo
click de raton.
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Bruker Chemical Analysis

Bruker Espaiiola, S.A.

Parque Empresarial Rivas Futura

C/Marie Curie, 5. Edificio Alfa

28521 Rivas-Vaciamadrid. Madrid - Spain
Tel.: 914994634 /4080 - Fax: 91 656 62 37
Info-bcad-spain@bruker.com

Para obtener mds informacién de Bruker, péngase en
contacto con Bruker Daltonics en:
info-bcad-spain@bruker.com,

o en la web www.bruker.com
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ANALISIS DE RESIDUOS DE GASES REFRIGE-
RANTES MEDIANTE CROMATOGRAFIA DE
GASES CON EL NUEVO DETECTOR BID
(BARRIER DISCHARGE IONIZATION DETECTOR)
DE SHIMADZU. APLICACION AL R404A

Los gases refrigerantes son los responsables del fun-
cionamiento del ciclo de refrigeracién de un equipo de
aire acondicionado, reduciendo o manteniendo la tempe-
ratura de un espacio determinado por debajo de la tempe-
ratura del entorno.

La legislacion prohibe el uso de CFCs (clorofluoro-
carbonos) y de HCFCs (hidroclorofluorocarbonos), lo
que ha dado lugar a la sustitucion de estos gases por los
denominados “refrigerantes verdes”, entre los que se
encuentran los gases R-407C, el R-134A y el R-404A,
refrigerantes de gases fluorados (HFCs) exentos del
cloro.

Los residuos de los gases refrigerantes deben ser ges-
tionados como residuos peligrosos por un gestor autori-
zado segtn la normativa (Ley 22/2011, Orden MAM
304/2002).

La empresa Adiego Hnos. S.A., el primer gestor de
este tipo de residuos en Aragén, analiza y certifica la
composicion de los residuos mediante cromatografia de
gases usando un detector de plasma BID de dltima gene-
racién de Shimadzu, comercializado en Espafia por [zasa
Scientific.
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Una vez analizado el residuo de gas, Adiego Hnos.
S.A. emite un certificado en el que acredita la composi-
cion del gas recibido y de este modo el productor del resi-
duo puede solicitar la devolucién del impuesto verde,
impuesto que grava los gases fluorados.

La determinacién de la composicién combinada con
otros procedimientos técnicos permite ademads al gestor
regenerar de una manera eficiente los residuos de gases
refrigerantes hasta conseguir cumplir las especificacio-
nes de calidad que marca la norma AHRI 700, estindar
que especifica los niveles aceptables de los contaminan-
tes (requisito de pureza) para refrigerantes fluorocarbo-
nados.

La analitica de estos refrigerantes se realiza por cro-
matografia de gases utilizando el modelo de cromatégra-
fo Shimadzu GC-2010 Plus Tracera. Este equipo es de
aplicacién en numerosos tipos de andlisis en los que se
demanda una alta sensibilidad y versatilidad, incorpo-
rando unanovedosa técnica de deteccidon por plasma de
Helio.

En este tipo de detector BID de tltima generacion de
Shimadzu, el plasma se genera dentro de un tubo de cuar-
zo. Como resultado, el electrodo detector no se degrada y
se garantiza la estabilidad analitica a largo plazo, requisi-
to indispensable para la obtencién de una certificacion.




La empresa Adiego Hnos. S.A., en colaboracién con
Izasa Scientific, ha disefiado un procedimiento especifico
para analizar gases refrigerantes provenientes de la gestion
de residuos. Sin embargo, existe la problematica del desco-
nocimiento de la composicién en la muestra a analizar, ya
que un residuo de gas refrigerante puede contener infinitas
combinaciones de gases y en infinitas proporciones. Esto
obliga en primer lugar a calibrar el equipo realizando para
ello diversas mezclas de composiciones diferentes a partir de
los patrones puros de los gases refrigerantes de que se dispo-
ne. Los gases que compondrdn las diferentes mezclas serdn
elegidos de tal forma que al analizarlos se obtengan picos
perfectamente definidos y que permitan elaborar sus corres-
pondientes rectas de calibrado. Se utiliza la calibracién line-
al, que es la que mas se ajusta a nuestro método y se analiza
cada mezcla patrén preparada como minimo 3 veces.

La existencia de aceites, humedad y particulas en los
residuos a analizar puede dafar el equipo, lo que implica
la necesidad de un proceso previo a la analitica asi como
la adecuacion de las condiciones de temperatura y pre-
sion de entrada al cromatdgrafo.

Antes del inicio de cada analisis, serd necesario lim-
piar y hacer el vacio del circuito por donde circularan las
muestras a analizar para garantizar que no exista conta-
minacion con residuos anteriores.

Como ejemplo de esta novedosa aplicacion, podemos
ver que el R 404a es un gas refrigerante, cuya mezcla
comercial tiene una composicién de 44% de R125,52%
de R143ay 4% de R134a. Si se elaboran 3 mezclas dife-
rentes, constituidas por los 3 compuestos que forman el
R 404a (R134a,R143a,R125) y se pinchan 8§ veces cada
una para comprobar la reproducibilidad de los resultados
y obtener las rectas de calibrado de cada compuesto,
vemos que cada para HFC se definira su tiempo de reten-
cién y su area de pico, el factor de respuesta y su concen-
tracién en la mezcla pinchada.

La botella que contiene el residuo de gas refrigerante
a analizar se conectard al mismo circuito usado en la cali-
bracion del equipo. En el cromatograma (figura 1) se
observan 3 picos, uno por cada uno de los 3 compuestos
que forman dicho gas.

Usando las rectas de calibracién descritas anterior-
mente, y por interpolacion en las mismas de los resultados
obtenidos (4rea), se obtienen los porcentajes (% en peso
en la muestra) de cada compuesto en la mezcla analizada.
Con los factores de respuesta y las dreas obtenidas calcu-
lamos las concentraciones de los compuestos en % peso y
los datos de desviacion estandar y limite de confianza.
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Figura 1. Cromatograma muestra de R-404a hecha con
Shimadzu GC-2010 Plus Tracera

Para finalizar, debemos comprobar si dicho gas cum-
ple con los estdndares de calidad impuestos en la norma
AHRI 700 (tabla 1). Shimadzu GC-2010 Plus Tracera.

Compuesto | Composicién | Composicién Error Composicion
permitida por medida promedio obtenida

AHRI (%) (%) método | corregida (%)

R125 42-46 43,59 0,13% 43,72-43 46

R143a 51-53 51,95 0,11% 52,06-51,84
R134a 2-6 4,16 0,67% 4,83-349

Para calcular los errores del método comparamos las
concentraciones de las mezclas preparadas empiricamen-
te con las obtenidas por el cromatégrafo (tabla 2).

Compuesto | RRFm | Desviacién | tStudent Lim. Error
Esténdar confianza | promedio
%)
RI125 1,3263 0,040 237 0,036 0,129%
R143a 0,7909 0,018 237 0,016 0,112%
R134a 0,8234 0,039 237 0,035 0,667%

El procedimiento de andlisis de composicion para este
tipo de residuos cumple las especificaciones impuestas
por la normativa vigente en referencia a los estandares de
calidad de los gases refrigerantes gracias a la deteccion
por plasma de Helio, 6ptimo para conseguir alta sensibili-
dad en el analisis de trazas y a la precision y repetibilidad
requerida para el andlisis certificado de composicién de
gases refrigerantes.

Ademads, las propiedades universales de deteccidn por
plasma permiten la identificacion de otros gases que puedan
estar presentes, como aire, u otros de interés, como SF6.

Izasascientific.com
Contacto: 902 120 489 IzasaCEcrom@izasascientific.com
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SUGELABOR ANUNCIA LA NUEVA TECNICA
GC-IMS DE LAEMPRESAALEMANA G.A.S.

Funcionamiento

La espectrometria de movilidad iénica (IMS) es una
técnica analitica empleada para separar y detectar com-
puestos gaseosos en una mezcla de analitos. La separa-
cidn estd basada en el drift time especifico de cada com-
puesto, segtin el cual los compuestos ionizados recorren
una distancia fija (drift tube) sometidos a un campo eléc-
trico definido. Comparada con otras técnicas como TOF
MS, los iones viajan a presién atmosférica en sentido
opuesto a un flujo de gas inerte (drift gas). El drift time de
cada compuesto estd determinado por la masa deliony la
estructura geométrica, por lo cual las colisiones con las
moléculas de drift gas son mas frecuentes en estructuras
estéricas. Por lo tanto, el IMS puede incluso diferenciar
moléculas isobaricas. En la deteccion, la corriente idonica
resultante es medida por un electrémetro en funcién del
tiempo.

La ionizacién a presién atmosférica de las moléculas
puede llevarse a cabo de varias formas. G.A.S. usa la
ionizacién quimica suave conseguida mediante una fuen-
te de tritio (H; ) de baja radiacion (por debajo de los limi-
tes establecidos por EURATOM), en base a la que se
generan iones reactantes con el gas a presion atmosférica
mediante una cascada de reacciones seguida por una rapi-
da colisién con los electrones emitidos de la radiacién-f3
H; [1]. El llamado Reaction Ion Peak (RIP) representa el
numero total de iones disponibles formados. En nitroge-
no y aire, respectivamente, los iones reactantes pueden
ser descritos como H*(H,0), y O, (H,0),. De la ioniza-
cién quimica de analitos por iones reactantes resulta la
formacidn de iones especificos de cada analito, cuando la
afinidad de los analitos hacia los iones reactantes es
mayor que la del agua. La afinidad protonica del agua es
691kJ/mol, asi que todas las moléculas con una afinidad
proténica mayor seran ionizadas por transferencia proto-
nica, la cudl es tipica en los compuestos organicos con
heteroatomos. La ionizacién tiene lugar a presioén atmos-
férica, asi que la concentracion de analito no se diluye
como ocurre en otras técnicas analiticas donde se trabaja

a vacio. Por lo tanto, la IMS es bastante sensible. Los
limites de deteccién estdn por debajo de ppb para com-
puestos orgdnicos volatiles (VOC).

RIP i1
i A

L 'l I

Figurala) Figura 1b)

La figura 1 a) muestra un ejemplo de un espectro de
IMS sin analito en la que sélo aparece el ion reactante
(RIP). La forma alargada y afinada de la sefial del RIP
demuestra la limpieza del sistema y su posicion especifi-
ca se usa como estandar interno. La figura 1 b) es un
espectro que contiene analitos. En ella se muestra una
disminucién del RIP, mientras que nuevos picos (anali-
tos) se forman como resultado de su deteccion:

H*(H,0),+A AH'(H,0),+ H,0 (A es el analito)
H*(H,0),+2A A,H'(H,0),+ H,0

El drift time es caracteristico para cada ion, por lo
tanto, la identificacion del analito es posible. La altura de
picoy el drea se correlacionan con la concentracion, asi
que la cuantificacion es también posible.

En mezclas complejas de analitos, como por ejemplo
en alimentos, a menudo es necesaria una segunda e inde-
pendiente etapa de separacion para llevar a cabo un anali-
sis separado de los miltiples compuestos a bajas concen-
traciones. G.A.S. equipa sus sistemas con columnas cro-
matogrificas de gases. Los compuestos volatiles de inte-
rés de las muestras son preseparados en una columna GC.
Los compuestos diferenciados pasan consecutivamente a
la cdmara de ionizacién, de manera que el analito y/o las
interacciones de iones se evitan (figura 2 a). Ademads, se
excluye una competicién de los analitos de los iones reac-
tantes, mejorando la sensibilidad de los compuestos indi-
viduales.

La configuracién de GC-IMS permite una doble separa-
cion de mezclas de analitos y la deteccion por un electré-
metro de IMS. Las mediciones de IMS son extremada-
mente rapidas (21 ms/espectro) y las sefiales del analito
registradas son de alta resolucién. En la figura 2 b) se
esquematizan los datos de medida en 3D en un GC-IMS y
el correspondiente mapa topografico.



Figura 2 a)

Equipamiento

FlavourSpec® Analisis del espacio de cabeza rapido y
sensible.

El andlisis rdapido en las industrias de alimentos, de
bebidas, de envasado y farmacéuticas juega un papel
determinante respecto a la autentificacion del producto y
su control de calidad.

El FlavourSpec® creado por G.A.S. proporciona alta
sensibilidad (con un bajo rango de ppb) y la deteccion fia-
ble de compuestos organicos volatiles (VOCs) tanto en
muestras liquidas como en sélidas, al ser recogidas direc-
tamente del espacio de cabeza. Por lo tanto, los materia-
les e ingredientes de los productos pueden ser facilmente
detectados o clasificados por su olor o sabor tipico.

Las muestras son evaluadas cualitativa y cuantitativa-
mente midiendo las sustancias individuales o, alternati-
vamente, en funcién de la huella digital reflejada en el
cromatograma. Debido a su alta sensibilidad (ya que esta
equipado con un espectrémetro de movilidad idnica), no
se requiere mucho tiempo de preparacion de las muestras

Cromatografia y Técnicas Afines

NS
Shpnal

L e -

" .
%}‘

Figura2b)

y los resultados se logran normalmente en 3 - 15 minutos.
Para un manejo sencillo en las rutinas diarias, el sistema
estd equipado con un inyector de espacio de cabeza CTC
automatico.

Ejemplos de aplicaciones:

- Control de calidad de las materias primas.

- Prueba imparcial de sabor de producto.

- Soporte de paneles sensoriales.

- Deteccién temprana de off-flavors (diacetilo, TMA).

- Mezclas (té verde, café, cigarrillos, vino).

- Optimizacion de los procesos de fabricacion.

- Volatiles de plasticos / documentos (materiales de
embalaje).

- Disolventes residuales en polimeros, cuero, etc.

Para mds informacidn dirfjanse a:

- oy i
e gl
t’l GELABOR, S.A,

SUGELABOR, S.A. G.A.S.
Tel: +3491501 39 36 Gesellschaft fiir analytische
Fax: +34 9150139 38 SessorsystemeDortmundBioMedicineCenter
www.sugelabor.com
info@sugelabor.com




Si desea hacerse socio de la SECyTA rellene y envie el siguiente boletin de inscripcion, acompanado
de la correspondiente autorizacion bancaria a:
Dr. Juan Vicente Sancho Llopis

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

Edificio de Investigacion |

Campus del Riu Sec

Avda Vicente Sos Baynat, s/n

12071 Castell6 de La Plana (Spain)

Tel. +34 964 387363

Fax: +34 964 387368

e-mail: secretaria.secyta@gmail.com

Cuota anual: 30€

« Sefiale la casilla[ | correspondiente a la direccion en la que desea recibir la correspondencia.

« Puede efectuar el pago de la cuota del primer afio mediante cheque bancario (adjuntandolo a esta solicitud)
mediante cheque bancario (adjuntdndolo a esta solicitud) o mediante ingreso/transferencia a la Cuenta
Corriente del Banco BBVA: ES13 018241622702 0153 0059 (Sociedad Espafiola de Cromatografia y
Técnicas Afines). Debe figurar en el ingreso o transferencia: “ALTA SECYTA + nombre y primer apellido
del Socio”

« {Autoriza a incluir su correo electrénico en la pigina Web de la SECyTA? SI NO
(Tache lo que NO proceda)

« (Autoriza incluir sus datos de contacto en la seccién “Nuevos Socios” del Boletin? SI NO
(Tache lo que NO proceda)

SOCIEDAD ESPANOLA DE CROMATOGRAFIA Y TECNICAS AFINES
HOJA DE INSCRIPCION

APCIIAOS ...ttt st NOMDIE ....evviiiiieiieeieeieeeeeeen
DNI oo

[ Domicilio particular:

CAlLE ... e e et e e e e e e e traaaaeeeeeetaaraaeeeeeenaraaaaens NUM. oo,
IMUDNICIPIO .ttt ettt et ettt et Provincia........cocoeeveeneenieniienienieeceee,
Codigo postal .....ccccveevveerveeeieenenenn.

Teléfono ......cceeveeeeeennnnnen... Correo electroniCo .........eeeeeeecvvveeeeeeeecnnnnnnn..

IMUNICIPIO .ttt ettt ettt ettt Provincia........cocoeeveeveenienienienieneceee,
Codigo postal ......cccveevveerveenieennnnn.
Teléfono ......cccceevveeveeennnen. Correo electrOniCo .........cevcveevveercieersieennnenn

Banco/Caja de ANOITOS .....co.uiiieiie ittt ettt ettt ettt et e bt et e st e s ateeateeatesatesaeesatesbeesbeesseenseenneas
SUCUISAL ..ottt et eee e e e e e e e e e e e eeeesaaaeeeeeeeeeaseseeeeeeeaasseaeeeeeseaessseeeseseeansaseeeseseeenarenneeees
DITECCION vt ee e e e e araneeas Ciudad.....ccovveeeeeeeeiieeeeeeeeeeee e
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en esta Sucursal, ruega a usted se digne dar las 6rdenes oportunas para que con cargo a dicha cuenta sean
abonados los recibos de mi cuota anual de socio que les serdn presentados al cobro por la Sociedad
Espafiola de Cromatografia y Técnicas Afines.

Atentamente le saluda,

Firma:



mailto:secretaria.secyta@gmail.com | Correo de la Secretar�a

. SECYTA

El Camité Editorial
aprovecha p'ara desearos un Feliz Ano 2016
a todos los socios, lleno de venturas
y aventuras cromatogréficas VELLES)
con una gran participacién de todos
y para que este Boletin sea mas interesante,
ameno y tenga un poco de cada uno.:



SUS METODOS EXISTENTES.
SUS FUTUROS OBJETIVOS.

PARTIENDO DE AQUI, LLEGUE
DONDE USTED QUIERA
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Presentamos una nueva y potente via para construir el puente entre
la HPLC y ACQUITY UPLC®. Imagine una compatibilidad de métodos
“plug-and-play” real y un aumento de productividad que permitan

a su laboratorio poder dar respuesta a las necesidades cientificas,
tecnoldgicas y econémicas actuales y futuras. ;Donde le Uevaria esta
versatilidad LC sin compromisos? Elija su camino en waters.com/arc
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THE SCIENCE OF WHAT'S POSSiB

INDUSTRIA FARMACEUTICA = CIENCIAS DE LA VIDA = ALIMENTACION = MEDIO AMBIENTE = ANALISIS QU[MICO
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