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Análisis Target
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CARÁCTERIZACIÓN

DE UN POSIBLE POSITIVO

MEDIANTE XCALIBUR

Búsqueda de fragmentos

característicos 

¿Aparece señal?

En la actualidad, la población experimenta una preocupación por la seguridad alimentaria y el valor nutricional de los alimentos que

consume. Según los expertos, es recomendable aumentar el consumo de frutas y verduras para alcanzar dietas saludables. La dieta

basada en vegetales es un movimiento reciente, pero en continuo crecimiento, donde se incluye a los vegetarianos. Siguiendo esta idea,

el consumidor demanda alimentos que le aporten compuestos beneficiosos para su salud, como es el caso de los compuestos fenólicos.

Éstos están presentes en los productos de origen vegetal y a ellos se les otorga, por su elevado carácter antioxidante, distintos beneficios

para la salud humana.¹ Los compuestos fenólicos son metabolitos secundarios que pueden actuar sobre la actividad celular y los

mecanismos fisiológicos de los individuos.² 

Análisis Unknown

Muestra
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Gracias a la metodología empleada se han identificado compuestos fenólicos no

descritos con anterioridad en estas matrices. Además, se presenta un estudio pionero

en el análisis de tres especies de macrófitas del género Lemna. 
El uso de UHPLC-Orbitrap-MS junto a la combinación de los análisis target, suspected y

unknown han permitido ampliar el abanico de búsqueda e identificación de

compuestos fenólicos en las matrices abordadas.

Columna: Hypersil GOLD^TM  (C18, 2,1 mm x

100 mm y 1,9 µm )

Volumen de inyección: 10 µL
 Fase Móvil: (eluyente A) ácido fórmico (0,1%) y

formiato amónico (4 mM) a pH 3 y (eluyente B)

metanol

Temperatura: 25 ºC
Flujo de fase móvil: 0,2 mL/min

Pesar 1 g de muestra

Adicionar 3 mL de 8:2 Metanol/H₂O
(v/v) pH 4

Homogenizar con Politron

Centrifugar 10 min 5000 rpm

Recoger sobrenadante

Filtrar 1,5 mL con filtro de nylon 45 µm
Introducir en viales
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Ionización: HESI (+/-)

Analizador: Exactive Orbitrap

Temperatura del capilar: 300 ºC
Voltaje del capilar: 4 kV

Voltaje de entrada: -5 kV

Energía de colisión: 30 eV

Modos de trabajo: Full Scan y AIF
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Entre los años 2000 y 2050, el consumo

de lácteos y carne aumentará entre un

82% y un 102%, respectivamente.

- Disminución de las especies reactivas de oxígeno

- Aumento de la actividad de las enzimas antioxidantes:

catalasa, superóxido dismutasa, etc

- Se evitan enfermedades como el Alzheimer o el

Parkinson

 

Comprobación de que la masa del ion

precursor encontrado corresponde a la

fórmula teórica del compuesto, con un

error de masa < 5 ppm

Ácido 4-metoxicinámicoᶜ
Sinapinaᵇ

Escoparonaᶜ
Lucidumoside Cᶜ

Daidzinaᵃ
Ácido p-cumáricoᵃ

Cianidina 3 glucósidoᵇ
Luteolina-6-C-glucósidoᵃ

Vitexinaᵃ
Apigetrinᶜ

Ácido salicílicoᵇ
Isovitexinaᵃ

Luteolina-7-O-glucósidoᵃ
Quercitrinaᶜ
Naringinaᵇ ᶜ 

Quercetina-3-O-rutinósidoaᶜ
Rhoifolinᶜ

Ácido cinámicoᶜ
Hesperidinaᵃ ᶜ
Baicalinc

Kaempferol-3-O-rutinósidoᵃ ᶜ
Kaempferol-3-O-glucósidoᵃ

Prunetinᵇ
Naringenineᵃ ᶜ
Luteolinaᵃ
Hesperetinaᵃ
Apigenina a
Genisteínaᵃ
Cumestrolᵃ

Licorisoflavona Aᶜ

Verde: detectado; Rojo: no detectado; ᵃCompuesto target, ᵇCompuesto suspected y ᶜCompuestos unknown

 M1:Spirodella polyrrhiza
 M2:Lemna gibba
 M3:Lemna minor
 M4:Soja 1

 M5:Soja 2

 M6:Alfalfa

 M7:Rabanitos

Fragmentos

Aumento de 
la población =

Proteína animal

 insuficiente 

Proteína de

origen vegetal

Perfil isotópico

Workflow Global

Antioxidantes

Resultados globales 

Teórico

Se identificó un totalde 30 compuestosfenólicos, de loscuales 25 aparecíanen Lemna

Mediante el programa

Trace Finder y una base

de datos interna se

estudian las señales

Exhaustiva búsqueda

bibliográfica

Estudio de señales

mediante el programa

Compound Discoverer

Cálculo de masa exacta

tanto para ESI+ como para

ESI- de un compuesto

¿Aparece señal?

Compuesto

no identificado

Compuesto

no identificado

Similitud entre perfil isotópico

experimental y teórico

Disponibilidad de patrón: 

Identificación

No disponibilidad de patrón:

Identificación tentativa

SI

SI

NO

NO

Nombre del compuesto 

Luteolina en
 Spirodella polyrrhiza 
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M7


