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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Desarrollo de un método de espectrometria de masas para la deteccién de fadrmacos en agua
Descripcion general (resumen y metodologia):

La presencia de fdrmacos en el medio acudtico es una preocupacién creciente a nivel global debido
a su potencial impacto en los ecosistemas y la salud humana. Estos compuestos llegan al agua a
través de diversas fuentes, como el vertido de aguas residuales de hogares, hospitales e industrias
farmacéuticas, asi como la eliminacién inadecuada de medicamentos. Dada su actividad bioldgica,
incluso a concentraciones bajas, es crucial desarrollar métodos analiticos sensibles y selectivos
para su deteccién y cuantificacién. Los resultados obtenidos contribuirdn a una mejor comprension
de la presencia de farmacos en el ciclo del agua y a la evaluacién de posibles riesgos.

La metodologia empleada se centrard en el desarrollo experimental de un método de andlisis que
involucre, en primer lugar, una técnica de tratamiento de muestra adecuada y, en segundo lugar,
el acoplamiento entre cromatografia liquida y espectrometria de masas. En este sentido, se
evaluard la conveniencia de emplear metodologias univariantes o multivariantes para la
optimizacién y puesta a punto del método analitico. Ademds, se emplearan herramientas
estadisticas que permitan identificar efectos significativos y tendencias en las respuestas
estudiadas.

Tipologia: Trabajos experimentales, de toma de datos de campo o de laboratorio.
Objetivos planteados:

El objetivo general es desarrollar y evaluar una metodologia analitica basada en cromatografia
liquida acoplada a espectrometria de masas (LC-MS/MS) para la identificacién y cuantificacién de
fadrmacos de uso comudn en muestras de agua.

Los objetivos especificos son:

e Revisar la literatura cientifica existente sobre la presencia de fdrmacos en aguas de diverso uso
y procedencia con objeto de tener una visidon panordmica del estado actual del problema
planteado.

Seleccionar un conjunto representativo de farmacos teniendo en cuenta su interés ambiental,
frecuencia de uso, persistencia y potencial toxicidad.

e Evaluaciéon de diferentes herramientas de tratamiento de muestra que permitan lograr una
maxima recuperacién de los farmacos a la vez que una minima coextracciéon de potenciales
interferentes con el objetivo de mejorar la sensibilidad y selectividad del analisis.

Establecer y optimizar los parametros cromatograficos (tipo de columna, fase mévil, gradiente
de elucién, flujo y temperatura) para minimizar el efecto matriz y el tiempo de anélisis.
Optimizar los pardmetros de deteccién por espectrometria de masas (condiciones de ionizacién,
tipo de analizador y modo de fragmentacién) con el fin de asegurar la maxima sensibilidad y
selectividad.

Evaluar la metodologia analitica desarrollada mediante la determinacién de los pardmetros de
calidad del método: limites de deteccién y cuantificacidn, linealidad, precisién (repetibilidad y
reproducibilidad), recuperaciones y efecto matriz.

Aplicar la metodologia desarrollada a un conjunto de muestras reales (aguas residuales,
efluentes de depuradoras, etc.) para determinar la presencia y las concentraciones de los
fadrmacos seleccionados. Para ello se diseflard un plan de muestreo adecuado que asegure la
representatividad de las muestras.




e Interpretar y discutir los resultados obtenidos en el contexto de la calidad del agua y el potencial
riesgo asociado a la presencia de los fdrmacos seleccionados en las muestras estudiadas con el
objeto de que en el futuro se puedan sugerir posibles vias de mitigacién del riesgo.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:
Conocimientos avanzados de cromatografia liquida y de espectrometria de masas.
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