TiTULO: Anélisis no dirigido de contaminantes
organicos en el rio Dulce mediante HPLC-MS
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Problematica abordada Tabla 1. Distribucion de niveles de confianza de Schymanski
sobre el total de 556 features prefiltrados (AMasst3 ppm, PR>5).
cl N° de % del total
_.l I Nivel Schymanski Definicidn operativa
features (556)
Efluentes Vuelcos Escorrentia - ~ - ) — :
cloacales industriales urbana/agricola - < Nivel 1 Estandar auténtico co-analizado 0 0 %
@ Nivel 2a Nombre candidato + MS2 propio 86 15 %
itos predef Nomb didato + base de dat
analitos predefipido . ompre cCandidato daSe de datos
— N\ Nivel 2b e ' 64 12 %
/\/_\ o o . Objetlvo Sln
Analisis no dirigido Explorar de forma exhaustiva Nivel 3 Candidato tentativo (“similar a”) 6 1%
RlIO Dulce (non—target screenlng) la comp.osmlon. qullmlca .de.l . .
sin antecedentes de HPLC-Orbitrap - modo negativo agua, sin restringir a priori ) Formula molecular confirmada, sin o
caracterizacion de xenobiéticos ~ / €l universo de compuestos Nivel 4 400 72 %
_ buscados y estructura
Nivel 5 Senal sin nombre ni formula asignable 0 0%
Metodologias aplicadas
@ |
Muestreo Preparacion HPLC-Orbitrap Procesamiento Identificacion Verificacion
Rio Dulce, aguas abajo Filtracion 200 um + Vanquish Core-Exploris 240 Compound Discoverer: Niveles de confianza Enriquecimiento ambiental +
del vuelco cloacal concentracion SPE-C18 API/HESI, modo negativo 1576 —» 556 features de Schymanski revision bibliografica
(botella PET) (elucion con MeOH) gradiente H20O/FA-ACN (blanco, AMass £3 ppm, PR =5) (2a/ 2b) individual
Tabla 2. Indicadores evaluados en compuestos de nivel 2. ReSU"adOS
Indicador Valor ' 3 * Origen probable agrupado (n=150)
Nivel de preocupacion ambiental (n=150) luentes cloacales / 47
Compuestos candidatos 150 15 27 hospitalarios
evaluados (nivel 2a/2b) 31 istrial / laboratorio 36
30 - 28
. 134 (13 grupos de ; Sgroalitentatio 29
Nombres de compuesto unicos , . , " 25
duplicados/Isomeros, 32 filas) 3 22 Otros / mixto [ 15
£ 20 - .
. . No confirmado /
Nivel de confianza 2a 86 (57 %) E 15 15 15 investigacion .
hy iologico acuatico / 7
Nivel de confianza 2b 64 (43 %) < 101 .
- Flingico / agricola 5
P& 2
Com!ouestos de preocupacion 28 (19 %) N A — 3
ambiental alta Muy bajo Bajo Bajo a Moderado Alto Emergente Ninguno / ! ' T ' '
. moderado No evaluable 0 10 20 30 40
Contaminantes emergentes 15 (10 %) N° de compuestos
Compuestos con presencia
» P . P , 67 (45 %) Compuestos prioritarios para seguimiento ambiental
muy probable” en agua del rio
6-Deoxyerythronolide B _ 495.528.965
C21H38056
Abietic acid 282.698.980
Distribucion de los 150 candidatos (Schymanski 2a/2b) segun fase del gradiente cromatograf C2_°H3°_02
100 T"‘g'o':’;'o“z 66.535.221
9 % Valsartan 11.851.125
(n = 14) C24H29N503
g % Gem i N o
- C15H2203
o 60 C22H23C.IN50
: Cortee! I
U C21H300s5
m 40 73 % C13H12F2N60O
0260 Do N ox
L 11,17-Dihydroxy-3,20-diox0|§£;'e3ginE
C23H3206
Methylprednisolone aceponsts NN 1o
C27H3606
%o 3 8 12 16 20 21 25 Budes s, T e
Tiempo de corrida (min) Mebutero! N o
" o o 200 C13H1?C/F3f\120
kvt et requilorids N
SRR Moty 20-divydropredrizojorsts N s
Y e R e e
Area cromatogréfica (escala logaritmica) Tipo de compuesto
Macrélido (precursor) [ Retinoide B Hipolipemiante [ Antifungico
B Natural / vegetal B Antihipertensivo [l Esteroide B Broncodilatador

Conclusiones

Perfil dominado por farmacos humanos activos, de origen mayoritariamente cloacal/hospitalario e industrial, consistente
con aporte de efluentes cloacales y escorrentia urbana.
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