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Presencia de PCs en distintas matrices

Objetos plasticos cotidianos’ Animales? Ambiente en hogares® Lodos de depuradora*

\/ \/ \/ \/

Riesgo laboral Seguridad alimentaria

Contaminacion localizada Contaminacion regional

e inmediata

Uso de productos de consumo

Ponente: Bo Yuan
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1) Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239) *
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3) Yuan, B., et al, Environ. Sci. Technol., 2021 (https://doi.org/10.1021/acs.est.0c05891) . oz .
Contaminacion regional y temporal 4

4) Hutter, J., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144071)
5) Yang, W., et al, Environmental Research, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.envres.2025.122874)
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Distribucion espacial de PCs

= Rango de PCs detectadas:
() @
*  En plasticos’: C4—Cs;, Cl3—Clys

= Muestras ambientales?® *: C,—C;,, Cls—Cl¢ @
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1) Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)
2) Hutter, J., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144071)
3) Nipen, M., et al, Environmental Pollution, 2022 (https://doi.org/10.1016/j.envpol.2021.118298)

Zonas rurales

Zonas industriales
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¢Por qué es necesario analizar PCs en plasticos?

= Principal uso de PCs como aditivos en polimeros’

= Punto inicial para la transferencia y contaminacion de

seres vivos y zonas ambientales

* Falta de transparencia en el etiquetado (trazabilidad)

= Importacién de composicién desconocida

= Concentracion limite nacional, regional o global

= PCCCs: 1% m/m de plastico?®

1) Chen, C,, et al, Environ. Sci. Technol.,, 2022 (https://doi.org/10.1021/acs.est.2c00264)
2) UNEP 2017, Convenio de Estocolmo
3) Wang, C, et al, Environmental Pollution, 2018 (https://doi.org/10.1016/j.envpol.2018.02.078)
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Investigacion de PCCCs en el mercado suizo

= Andlisis cualitativo y cuantitativo

= Distribuciones de grupos congéneres de PCCCs, PCCMs 'y PCCLs

= Campana del 2021

= Analizados 32 productos plasticos de 144:

. Herramientas (n=7)

Cable de baterias

Accesorios de casa (n=16)

Neceser

Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)

7

Objetos personales (n=9)

Dentadura de vampiro
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Contenido de PCCCs (C,,_13) en plasticos del mercado suizo

llegal =

Legal =

Muestra

P-15 |

P-06

1
1
P-30 | O S S
I
L]
1

p-27

p-24 :
P-13
p-22

P-03

P-26

P-04
P-19 :

P-29

P-21

pP-25

P-08

P-14

P-28

P-31

P-05

P-07

P-32

P-18
P-16
P-12
P-11
p-23

P-02

Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)

0.001

P-09
P-20
P-17
L P01

0.01

115mg
; limite

0.1 1 10

mg PCCCs por g de plastico

B e — ——— —— ——

100

1000

. Herramientas (n=7)
|:| Accesorios de casa (n=16)

|:| Objetos personales (n=9) 1.5

7

Limite legal suizo

mg por g de plastico

v 112/144 (78%) negativos en PCs
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Cable de baterias

Objeto usado en talleres de automoviles

Alto riesgo de exposicion ocupacional
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Evolucion temporal de PCs presentes plasticos del mercado
2017

Mercado sueco'’

2021

Mercado suizo?
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3) Kalin, M., Tesis de grado de Universidad, ZHAW, 2025
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Evolucion temporal de PCs presentes plasticos del mercado
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Estrategia de muestreo de plasticos

= Busqueda principalmente de materiales de PVC (homogéneos o heterogéneos) PVC

Neceser

* Productos electronicos, reciclados’ o juguetes Cl

= Tiendas fisicas, compras online o vertederos de productos electrénicos

Plastico A Plastico B Plastico C
Funciéon A + Funcién B = Funcién C
Composicion A Composicion B Composicion C

'~

1) Megan, L., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2024.143319) 11
2) Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)
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Estrategia de muestreo de plasticos

= Busqueda principalmente de materiales de PVC (homogéneos o heterogéneos) PVC

- : - Neceser
* Productos electronicos, reciclados’ o juguetes Cl

= Tiendas fisicas, compras online o vertederos de productos electrénicos

Plastico A Plastico B Plastico C
Funciéon A + Funcién B = Funcién C
Composicion A Composicion B Composicion C

'~

* Cribado con detector de radiacion infrarroja (FT-IR) portatil?

FT-IR portatil

1) Megan, L., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2024.143319) 12
2) Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)
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¢Por qué es necesario analizar PCs en el lodo de la depuradora?

= Contaminacion del lodo proveniente de la actividad humana (industria y poblacion)

= Determinacion de la contaminacién local (espacial y temporal) debido a vertidos
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¢Por qué es necesario analizar PCs en el lodo de la depuradora?

= Contaminacion del lodo proveniente de la actividad humana (industria y poblacion)

= Determinacién de la contaminacion local (espacial y temporal) debido a vertidos

* Control de la eficacia de las regulaciones

= Prevenir:

= Uso de lodo contaminado como fertilizante

= Pasto de animales en tierras contaminadas

C,oCl,

C,.Cl,

O

4000 1
2000 {

ng/g materia seca

01

Knobloch, M., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2023.140825)
Hutter, J., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144071)

Lodo

14
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Estrategia de muestreo de lodos de depuradora °

= Recogida de aguas industriales o civiles

= Numero de poblacién

. . . Sector de Zurich
= Niveles regionales de calidad del agua y del lodo

- N~ . Depuradoras de agua (A-H)
= Cada depuradora es un caso distinto = Procesos de limpieza

Depuradora de agua

(Horgen, E, Suiza)
Agua procesada

15
Hutter, J., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144071)
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Caracteristicas de los analitos °

Estabilidad quimica de PCs Disolventes apolares y/o halogenados Coextraccion de impurezas

Condiciones estandares Diclorometano, metanol, acetonitrilo Bifenilos, naftalenos, ... policlorados
(-]

o]
Oo ]

= T

)

Concentracion desconocida de PCs Abundancias dispares de C,Cl,

Muestras diluidas y concentradas C,0Cls, C45Clg, C47Cl4g, ...

i

17



Opciones de almacenamiento y material

Contaminacion cruzada a nivel de traza
Recoleccion de muestra en botellas de cristal
Evitar materiales plasticos = Cristal o aluminio
Lavar todo el material con disolventes
Disolventes de grado HPLC

Hexano (C¢H,,) y diclorometano (CH,Cl,)

Lodo de depuradora

Almacenamiento de muestras

Honeywell | Riedel-d

18



Opciones de almacenamiento y material

= Contaminacion cruzada a nivel de traza Lodo de depuradora Almacenamiento de muestras
= Recoleccion de muestra en botellas de cristal

= Evitar materiales plasticos - Cristal o aluminio

= Lavar todo el material con disolventes

= Disolventes de grado HPLC

= Hexano (C¢H,,) y diclorometano (CH,Cl,)

= Utilizar herramientas de cristal o metal (espatulas, pipetas, etc.)

* Laboratorio limpio de particulas de polvo

LRIy
SAPELSIVESE S =

19



7

Limpieza

Extraccion de PCs y limpieza de la muestra (1)
Extraccion
Precipitaciéon

Fraccionamiento con silice

Plastico
Cable de baterias Microondas (PVC)
Acetona/ciclohexano (1:1, v/v) DCM/MeOH, 1:1 v/v
Horneada a 450°C
Fr 1: Hexano > apolar
Fr 2: Hexano/DCM, 1:4 v/v = PCs

-

Ty

[

Solida

Soxhlet (DCM)

Mendo Diaz, O., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144239)
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Extraccion de PCs y limpieza de la muestra (2) °

Lodo Extraccion Limpieza

Liquido Liquida Fraccionamiento con silice y silice acida

Horneada a 450°C

Acetato de etilo

Fr 1: Hexano - apolar

Agua procesada Fr 2: Hexano/DCM, 1:1 v/v = PCs

Cobre activado

Solida

Soxhlet
(Acetona/Hexano,

1:1 v/v)

21
Hutter, J., et al, Chemosphere, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2025.144071)
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Soluciones estandares comerciales

= Tipo A: Mezclas de PCs con multiples longitudes de cadena de

carbono y distintos grados de cloracion: PCCCs, PCCMs, PCCLs

= Tipo B: Mezclas de PCs de longitud de cadena de carbono

individual con distintos grados de cloracién: de C;5 a C,,

= Tipo C: PCs definidas constitucionalmente: 1,2,5,6,9,10-

hexaclorodecano. Estereocisomeros no especificados.

= Tipo D: PCs marcadas isotopicamente con una constitucion
definida: ['3C,,] 1,5,5,6,6,10-hexaclorodecano

Schinkel, L., et al, Environmental Science & Technol, 2018 (https://doi.org/10.1021/acs.estlett.8b00537)

ChloroparaffirlC10-C13, 55,5% Cl 100 pg/mL

CAS Number: 85535-84-8
Brand:
Product Format: Single Solution

Regulatory Method: H 48, Stockholm POP, DIN EN
1SO 12010 DIN...

Analytes: Chloroparaffin C10-C13

5 CoA [45SDS

Cyclohexane

| 1S0 17034 ®

Freight restricted. Transport
method and cost may change
after order is placed.

ChloroparaffikC11 60.53% Cl 10 pg/mL jh Cyclohexane

=LA11457526CY
Brand:
Product Format: Single Solution

Regulatory Method: DIN EN ISO 12010 DIN, H 47, H
48, DINEN ...

Analytes: Chloroparaffin C10-C13 10 pg/mL

5 CoA |4 SDS

| 1SO 17034 @

22
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Soluciones estandares comerciales

* Tipo A: Mezclas de PCs con multiples longitudes de cadena de

carbono y distintos grados de cloracion: PCCCs, PCCMs, PCCLs

= Tipo B: Mezclas de PCs de longitud de cadena de carbono

individual con distintos grados de cloracién: de C;5 a C,,

= Tipo C: PCs definidas constitucionalmente: 1,2,5,6,9,10-

hexaclorodecano. Estereocisomeros no especificados.

5,5,6,6,10-Hexachlorodecane (13C10) 100 pg/i n Nonane

Product Code: CIL-CLM-9000-1.2 Freight restricted. Transport
Brand: method and cost may change
Product type: Stable Isotope Labelled after order is placed.

Product Format: Single Solution

Analytes: 1,5,5,6,6,10-Hexachlorodecane 13C10

100.0 pg/mL

(5 sDsS

Schinkel, L., et al, Environmental Science & Technol, 2018 (https://doi.org/10.1021/acs.estlett.8b00537)

ChloroparaffirllC10-C13, 55,5% Cl 100 pg/mLn Cyclohexane

| 1S0 17034 ®

Freight restricted. Transport

Product Format: Single Solution method ﬂm,j cost may change
after order is placed.

Regulatory Methed: H 48, Stockholm POP, DIN EN

1SO 12010 DIN...

Analytes: Chloroparaffin C10-C13

8 CoA [3SDs

Chloropqrqfﬁ C11 60.53% Cl 10 pg/mL jh Cyclohexane

—DRE;] A11457526CY | 150 17034 @
CAS Number: 85535-84-8
Brand:
Product Format: Single Solution
Regulatory Method: DIN EN ISO 12010 DIN, H 47, H
48, DINEN ...
Analytes: Chloroparaffin C10-C13 10 pg/mL

B coa SDs

,2,5,6,9,10-Hexachlorodecane CP-4 10 pg/m

Brand:

Product Format: Single Solution

Analytes: 1,2,5,6,9,10-Hexachlorodecane (CP-4)
10.0 pg/mL

[ CcoA [AsDs

Cyclohexane

| ISO/IEC 17025 ®

23
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Patron interno

= Estandar interno o sustancia sustituta

= Factor de recuperacion del analito y repetibilidad del método

Cl

= Rango de precios disponibles

1,5,5,6,6,10-hexaclorodecano
(carbono-13 HCD, CAS: 111-84-2)

Cl Cli
Cl

ClI" Cl

Bifenilo policlorado 166
(PCB, CAS: 41411-63-6)

Trans-chlordane
(CAS: 5103-74-2)

Cl

Beta-1,2,5,6,9,10-Hexabromociclododecano

(CAS: 134237-51-7)
Br

24



Soluciones estandares comerciales de cadenas de carbono individuales

= Proveedor:
= indice de refraccion
= C;,-PCs con 70% Cl m/m

= Concentracién global: 10 ug/mL

= Laboratorio:
= Cromatografia + Espectrometria de masas
= CpCls - CipClyy
= 69% Cl m/m

= Distribucion Gaussiana

= ;Cual es la concentracion real de cada CCl, grupo congénere?
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Soluciones estandares comerciales de cadenas de carbono individuales

= Grupos congéneres presentes y abundantes en ambas muestras: C;,Cl; - C;,Cl,

= Regulaciones basadas en % Cl y grupos congéneres - ambiguas
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Separacion de PCs por cromatografia de liquidos

= Fase estacionaria: Columna apolar del tipo C,4

= Recomendacioén: Pre-columna y filtro
=  Polimeros y aditivos de plasticos desconocidos

] Residuos de muestras medio ambientales

Amoura, C., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2024.141401)
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Separacion de PCs por cromatografia de |

Polimeros y aditivos de plasticos desconocidos

Residuos de muestras medio ambientales

= Fases moviles: A > H,0, B > Acetonitrilo o MeOH (organica)

= Fase estacionaria: Columna apolar del tipo C,4

= Recomendacioén: Pre-columna y filtro
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*Opcion 3: Dopante Acetato de amonio [M+Ac]

*Opcidn 2: Dopante sal de cloruro [M+Cl]-
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Grupo congénere

Amoura, C., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2024.141401)



Separacion de PCs por cromatografia de liquidos °

= Fase estacionaria: Columna apolar del tipo C,4

= Recomendacioén: Pre-columna y filtro

=  Polimerosy aditivos de plasticos desconocidos

100

=  Residuos de muestras medio ambientales 90

= Fases moviles: A > H,0, B > Acetonitrilo o MeOH (organica) . jg
=  Opcion 1: Dopante: CH,Cl, para producir [M+Cl]- E EZ

= *Opcién 2: Dopante sal de cloruro [M+Cl]- E 40

= *QOpcién 3: Dopante Acetato de amonio [M+Ac] zg

10

= Gradiente largo de fases moviles (> 20 minutos) :

012 3 456 7 8 910111213141516171819202122232425
Tiempo / minutos
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Amoura, C., et al, Chemosphere, 2024 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2024.141401)



Espectro de masas simples son la clave

= Ajuste de condiciones cromatograficas y fuente de ionizacion
= Potenciar la creacién de un tipo de ion para minimizar la complejidad

= Eficiencia de ionizacién en funciéon del C,Cl, grupo congénere > selectividad y sensibilidad

APCI-qTOFm’ 1,rtﬁonoitrap-m
& M+CIJ f M-+acetate]
£ 80
[J]
v
ial & a, cl, c, I, a, al, cl, c, A,
S 40
Q
~
5 20
01 !
D) APCI-Orbitrap- ( ESI-Orbitrap-M
BQ 2 = -
< 80 M+Cl] M-H]
Q
£ 60
©
5 40
Q
3+
3 20
0 JI.L_ l‘“L L 1
400 440 480 520 560 m/z 420 460 500 540 580 m/z

Schinkel, L., et al Trends in Analytical Chemistry, 2018 (https://doi.org/10.1016/j.trac.2018.07.002)



Espectrometria de masas — Detector de masas

= Compromiso entre la calidad de los resultados y la infraestructura disponible

= Ejercicios de practica con datos de baja y alta resolucion (Jueves 27)

@

Caracteristica Cuadrupolo Tiempo de Vuelo Orbitrap
Resolucion ~3000 ~40000 ~140000
Precision Moderada (10 ppm) Buena (1-5 ppm) Excelente (<1 ppm)
Aplicacion en PCs Monitoreo de iones (dinamico) Escaneo completo Escaneo completo
Coste Bajo Moderado Alto
Calidad de resultados Baia en general Buena para compuestos Excelente incluso para
(fiabilidad) J 9 abundantes compuestos poco abundantes
Procesamiento de datos Desafiante (dias) Ejecutable (horas) Sencillo (segundos)
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Resolucion de problemas (LC-APCI-Orbitrap-HRMS)

Presion Sensibilidad

hae’

Aglomeracion de impurezas Supresion de iones

(plasticos, lodo, disolventes) (coelucion o mantenimiento)

Pérdida de la Hipercloracion'

distribucion isotdpica

Interferencias individuales o Origen desconocido

eliminacién instrumental (Orbitrap)

1) Fabienne Jackle, Tesis de grado de Universidad, ZHAW, 2023

Reproducibilidad

Carry-over de la distribucion

de C,Cl, grupos congéneres

Oligéomeros de cloruro
de polivinilo (+C,H;Cl)?
Il N

-

Artefactos observados

en plasticos

2) Godere, M., et al, Science of the Total Environment, 2025 (https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2025.178890)

3) Schinkel, L., et al, Chemosphere, 2018 (https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2017.11.168)

Blancos con PCs

Tubos del instrumento

Olefinas cloradas?

-

4
H<0

Productos de transformacion

durante la exposicion al calor
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https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2025.178890

Indice

= Motivacion y estrategias de muestreo en plasticos y

muestras ambientales

* Tratamiento de la muestra y controles de calidad

* Métodos analiticos avanzados y resolucion de problemas

= Procesamiento de datos de alta resolucion
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Cromatogramas de las PCs (LC-APCI-Orbitrap-HRMS)

Combinacién de soluciones estandares
= PCCGCs (Cyp-Cy3)
=  PCCMs (Cy4,—Cy9)
=  PCCLs (C,q7)

Selectividad y sensibilidad

Sefales amplias (2-3 min) e irregulares

Solape cromatografico entre cadenas

de carbonos y grados de cloracién

Integracion del cromatograma durante

todo el periodo de elucion (7 — 21 min)

Crom. Total lones

Crom. lones Extraido (LC-MS)

Int. Crom. Rel. / % Int. Crom. Rel./ %

Int. Crom. Rel./ %

100
50
07 TR T Y TTT T T IR IR NN RN RN RN RN RN RN Y
6 8 10 12 14 16 18
Tiempo de retencién / min
100 mC, BC, BC,
C Cl. grupos congéneres mC EC, EC,
50 [ | C12 [ C15 [] C18
0 AT
6 8 10 12 14 16 18
Tiempo de retencién / min
100 ) mcl, mcl,
C..Cl._grupos congéneres
X mcl L [d]
50 6 8
ICI9
0— B T T 1
6 8 10 12 14 16 18

Tiempo de retencién / min
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Cromatogramas de las PCs (LC-APCI-Orbitrap-HRMS)

Combinacién de soluciones estandares
= PCCGCs (Cyp-Cy3)
=  PCCMs (Cy4,—Cy9)
=  PCCLs (C,q7)

Selectividad y sensibilidad

Sefales amplias (2-3 min) e irregulares

Solape cromatografico entre cadenas

de carbonos y grados de cloracién

Integracion del cromatograma durante

todo el periodo de elucion (7 — 21 min)

1

Espectro de masas promedio

Crom. Total lones

Crom. lones Extraido (LC-MS)

Int. Crom. Rel. / % Int. Crom. Rel./ %

Int. Crom. Rel./ %

100
50
07 TR T Y TTT T T IR IR NN RN RN RN RN RN RN Y
6 8 10 12 14 16 18
Tiempo de retencién / min
100 mC, BC, BC,
C Cl. grupos congéneres mC EC, EC,
50 [ | C12 [ C15 [] C18
0 AT
6 8 10 12 14 16 18
Tiempo de retencién / min
100 ) mcl, mcl,
C..Cl._grupos congéneres
X mcl L [d]
50 6 8
ICI9
0— B T T 1
6 8 10 12 14 16 18

Tiempo de retencién / min
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Espectro de masas de PCs (LC-APCI-Orbitrap-HRMS)

Intensidad / cts

Sefales en espectrometria de masas de is6topos de Cy Cl

Abundancia natural relativa 2C/13C: 99%/1%

Abundancia natural relativa 35Cl/37Cl;: 76%/24%

Un grupo congénere C,Cl, > entre 7 y 18 sefiales

Calculador de patrones de isétopos: EnviPat (EAWAG)

A

[x+4] [C,,H,,CL+Cl]
[x+2]
[x+6]
[x]
[x+8]
[x+5]
[X+1] e XA x+7] [x+10]
9
P A UA e

m/z

7

Cualitativo =p

Cuantitativo —»

Senal m/z lon

[x] 569.0409 12C,,"H;,35Cl,
[x+1] 570.0443 12C,13C,H;,33Clg
[x+2] 571.0379 12C,,H;,33C137Cl,
[x+3] 572.0413 12C,413C,H,,33C1,37C,
[x+4] 573.0350 12C,,H;,33CI37Cl,
[x+5] 574.0384 12C,,13C, H;,35CI37Cl,
[x+6] 575.0320 12C,,1H;,35CI37Cl,
[x+7] 576.0354 12C,,13C,H;,33Cl37Cly
[x+8] 577.0291 e G e 1
[x+9] 578.0325 12C,,13C,H,,33C1,37Cl,
[x+10] 579.0261 12C,,H;,35Cl;37Cl,
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Espectrometro de alta resolucion es clave °

= ~4000 sefales

= Verificacién de tiempos de retencion, m/z y fidelidad isotopica

= Resoluciéon: 140000 (en m/z 200)

Abundance / %

100 - [M+CIT
90
80

70 -
50
40 -

30

10

c.d

1476

\

C.Cl

1879

C,.Cl

| C,Cl

26 12

i |JI bl MMMWMMM S

L

300

400 600 700 800 900 1000

m/z
40



Herramientas virtuales para el analisis semiautomatico de PCs °

* Proceso manual es laborioso = dias por muestra

= Uso de herramientas virtuales - ~1-3 minutos por muestra

= Requiere conocimiento en espectrometria de masas

Raw data

C9 to C34

CI3 to (ZI16
O
> 5! <« [
(%) (%}
00000000000 ==
. 00000000000 =
00000000000
Qualitative + Quantitative
Reference values
“ /v 9 CnH2n+2-yC|y
£100
>
N E
S o
g d,d, d,d,d,

Experimental values
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Herramientas virtuales para el analisis semiautomatico de PCs °

CPSeeker CP-Hunter CPxplorer

v °
Oniris  @Empa --
G DL I\/IateriaEcience and Technology I I.“ HHK/%Elle%‘Y

NATIONAL COLLEGE

McGrath, T., et al. Anal. Chem., 2024 (https://doi.org/10.1021/acs.analchem.3c05800)
Mendo Diaz, O., et al. Anal. Chem., 2024 (https://doi.org/10.1021/acs.analchem.4c01723) 42
Beloki Ezker, |., et al. Environmental Science & Technology, 2025 (https://doi.org/10.1021/acs.est.5c04928)



https://doi.org/10.1021/acs.analchem.3c05800
https://doi.org/10.1021/acs.analchem.4c01723

Procesamiento de datos con CP-Hunter

Acceso libre en el navegador

CP-Hunter

Ultrarrapido

Seguro

- -\

000 00000000000
) 00000000000
00000000000

- @ -
Integridad, fidelidad y trazabilidad

Q00

1. Processing experimental data 2. Acquisition of thearetical isotopic distributions) (6. Output
1.1 Reconstruction of mass spectrum from csv file £10 6.1 mass spectra (RMS)
= 2 [C,HuWCLHCI | | 2
8 £ 100,
£ 100, g = Full scan
E 75 E 50 E 754 66.31% assigned signal
€ %+ 2 £ 0
3 25+ S @ 25
: o~ \ EREEREEELEE 20
= 0 a2dsi0  aziesn | s Isotopologue = e o0 mz i 0
miz || < 1o,
Abundance  Rel £ s ﬁpi'("ﬁ'“ R
! ' L 5 7| x
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® 4240821 I
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Resultados de CP-Hunter.

Lodo de depuradora

= |dentificacion de PCs en funcion de
los grupos de isétopos

= Asignacion de sefial < 0.5 mDa

= Revelacion de sefiales no asignadas

= Control de falsos positivos

Rel. MS intensity/

Rel. MS intensity/ %

Rel. MS intensity/ %

100 —

vl
I 1
75 1k ==
] 1 1 |
I 1 1 I
1 I
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I U 1 I
1 [l 1 I
1 [l 1 I
25— | 1 F-a
I 1 I !
l LL 1 1l
0 — — ol L
200 350 / 500 / ¥so 800
m/z
100 — = x60
1 I
I I
75 — Lo
1 |
I I
I |
50 — 1 I
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I I
25 — ol
I I \‘
I I
0 L 1\| I 1l J..m.uLI.I I .|J|J..|. ol ll”
B | | |
436 \ 441 583 603 623 624
x714 m/z m/z
100 —
B Datos centroides experimentales
75 —
[l Senales reconstruidas de especies
detectadas
50 —
_> <= B Datos de perfil experimentales =
y
T
g \ | 1 |
438.960 438.967 1.685 634.690 634.715
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Resultados de CP-Hunter.

Lodo de depuradora

= |dentificacion de PCs en funcion de
los grupos de isétopos

= Asignacion de sefial < 0.5 mDa

= Revelacion de sefiales no asignadas

= Control de falsos positivos

Rel. MS intensity/

Rel. MS intensity/ %

Rel. MS intensity/ %
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Resultados de CP-Hunter.

Lodo de depuradora

= |dentificacion de PCs en funcion de
los grupos de isétopos

= Asignacion de sefial < 0.5 mDa

= Revelacion de sefiales no asignadas

= Control de falsos positivos

Rel. MS intensity/

Rel. MS intensity/ %

Rel. MS intensity/ %
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Rel. MS intensity / %

Resultados de CP-Hunter: distribucion de C_Cl, grupos congéneres

3
F

[l Signals assigned to target

~
o
I

o
7

n
T

o
L

compounds

T T T
500 575 650

m/z

T
425

w
=
o

= 201 C,Cl, grupos congéneres

= Desde Cq hasta C;;

= Desde Cl; hasta Cly5

C

Rel. MS abundance / %

Sewage sludge

= - //

100 — PCCMs

80 —|

60 —|

40 |
#Cl

20___ E ------------------------------------------------------------
1335 'P _

) L3S
G S A AN AW WAy A SO STy Iy i o e :

okl a4

9 1M 13 15 17 19 21 23 25 37 4 #C

29 31 33

Cl,
mC|

mC, EC, EC. EC, HC|
mC._EC._ EC_, HC,
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Conclusiones

00

= Controlar la importacién de plasticos que 2017 o 2021 ~ 2025

contienen PCs como primera medida de prevencion

Abundancia MS relativa / %

Abundancia MS relativa / %
Abundancia MS relativa / %

40 40
20 20 - Ma 204 Ma
’ L 15 e - 15
By s fifsiszz- Nid V77 s/ s 222 FFF ¥ iie-
o 0 —Z—— 5 0 777 A FLe s
S ey ard 777777 T T T T T e T T T T
9 1M 135 7 191 23 a5 57 59 ne 9 M 13 15 17 19 21 T23 a5 55 T 7n( 9 M 13 15 17 19 721 23 a5 T7 T59 '

Hc, Hc, Hc BHc, BHc Bc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc,
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Conclusiones

00

2017 . 2025

= Controlar la importacién de plasticos que » 2021

contienen PCs como primera medida de prevencion

Abundancia MS relativa / %
Abundancia MS relativa / %
Abundancia MS relativa / %

20 20 g 20 Nq
’ . 15 - . 15
VFfirssisss- Nid (LI i/ - £ 72 FFE Yo -
g T 0L AL AL 0 it IS L4 LY
VAV Ay v ey ey 7 T 7777777 T T 77777 e e e e
9 T 1315 17 19 21 23 25 37 39 N 9 M 13 15 17 19 21 23 25 27 g 7n( 9 M 1315 17 19 21 23 25 a7 59 ng

. Hc, Hc, Hc BHc, BHc Bc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc,
* Investigar lodos de depuradora para detectar

100 —
contaminacion ambiental local & 0
()
§ 60 —
3
© 40 —
=
3 20‘#30
1
134

9 11 13 15 17 19 21 23 25 27 29 31 33 #C
mC, WC, HC, HC, HC, HC,
mC, EC, EC, HC, HC,
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Conclusiones

00

= Controlar la importacién de plasticos que su 2017 su 2021 s. 2025
contienen PCs como primera medida de prevenciong g g

. Hc, Hc, Hc BHc, BHc Bc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc,
* Investigar lodos de depuradora para detectar

100
contaminacion ambiental local g wq
§ 60 —
2
S 40 —
E #Cl
= Compromiso entre |a calidad de resultadosyla 2 *7 ; o

tecnologia 5

M 13 15 17 19 21 23 25 27 29 31 33 #C

mC, WC, HC, HC, HC, HC,
mC, EC, EC, HC, HC,
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Conclusiones

3
8

= Controlar la importacién de plasticos que sw 2017 su 2021 so 2025
contienen PCs como primera medida de prevenciong g g,
2?0 3,-_”_ g éu y l __f éo 3|5-_-'_-’.-'.r"'_i"_r" ¥ -
. Hc, Hc, Hc BHc, BHc Bc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc, Hc,
* Investigar lodos de depuradora para detectar 100
contaminacion ambiental local g
(]
g
=
2
= Compromiso entre la calidad de resultados y la &
tecnologia 9 1M 1315 17 19 "1 "23 T a5 " 57 T g9 T3f 3 T#C
mC, EC, EC, HEC, EC, HC|

mC, EC, EC, HC, HC,

= Recomendacién: Uso de tecnologia de alta

CP-Hunter
‘s o . . CPSeeker
resolucion y aplicacion de herramientas virtuales

para el procesamiento de datos
CPxplorer
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