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Contaminantes de interés emergente (CECs)

~ 100 000 "

sustancias quimicas

~500 sustancias quimicas

ey G
caracterizados

en el mercado

~10000 sustancias quimicas
con peligros y exposicion bastante
~ 27 600 bien caracterizados

sustancias
quimicas ~20000 sustancias quimicas

CON un uso con una caracterizacion limitada de
superiora 1l peligros y exposicion
toneladafafio

~ 4700

sustancias
quimicas

~70000 sustancias quimicas

con una caracterizacion pobre de
peligros y exposicion
con un uso > 100
toneladas/afo
prioritarias para la
evaluacion y

caracterizacion de
peligros

El medio ambiente en Europa Estado y perspectivas 2020. Agencia Europea de Medio Ambiente (EEA), 2019
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Estrategia para evaluar la presencia de CECs

Seleccion de CECs
objeto de estudio

Seleccién de puntos
de muestreo

Analisis de cribado
Identificacion de
CECs mas frecuentes

¥

Analisis cuantitativo

Conclusiones
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Seleccion de CECs objeto de estudio

Libreria de

MS/MS*: 3322

notP notT

3% 2% 1%
m Farmacos

“M?-T?
m Pesticidas 5 Mz' I
m Drogas de abuso M-P?-T? \
3
m Metabolitos humanos M-
p?  PT-M?_
m Reactivos industriales 35 19/
m Otros PM-T?
14

*Creada por la combinacién de librerias comerciales proporcionadas por Agilent (ForTox PCDL, Water PCDL, Pesticides PCDL
and VetDrugs PCDL) y una libreria de espectros obtenidos de manera experimental en el laboratorios.
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Seleccion de puntos de muestreo

.‘..
® .

®
22 puntos de muestreo

agua superficial
+

365 EDAR
2 campanas oo
(Marzo & Julio) _ e
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Analisis de cribado

Toma de muestra y analisis
POCIS Muestra Puntual

(Polar Organic Chemical Integrative Sampler)

OlSIS HIB

QTOF-MS
T MM-LC All-ions (0, 20V) - 100-200 mL
RP-LC ESI + & ESI - Extraccion en fase soélida

(SPE)
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Analisis de cribado

Tratamiento de datos

Libreria de
MS/MS*:
3322

“ Listado de '
sospechosos

Error de masa

Busqueda de | score>80% Patrdn isotopico

Mmasa exacta Error de masa<5 ppm

i Base de

Concordancia con la ! datos

fragmentacion MS/MS libreria publicas

¥ Y

Lista de 343 compuestos
(176 nivel 2a + 167 nivel 3)

156 compuestos encontrados
en las dos campanias
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Identificacion de CECs mas frecuentes

Compuestos encontrados en > 50% muestras: 37
Compuestos encontrados en 25-50% muestras & PM: 27

Compuestos sin disponibilidad de estandar o precio razonable
Compuestos poco estables
Compuestos con baja sensibilidad en LC-MS

Productos Productos de
aIimentarios_\ cuidado
Metabolitos 2 pgrso.nal y
limpieza
humanos 4

2

N

64 compuestos

12 compuestos

52 compuestos
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Analisis cuantitativo

.‘..
® :

®
21 puntos de muestreo

agua superficial
+

506 6 EDAR
3 campanas oo
(Abril, Julio, Octubre) _ & o2 e
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Analisis cuantitativo

Toma de muestra y analisis

Muestra Compuesta Muestra Puntual

100 mL muestra filtrada

:

Evaporacion a sequedad

Y

. OISIS HLB

~

| ] . T 0.5 mL MeOH
it | ' UPLC Agilent 1290 QgQ-MS Agilent 6495

Extraccion en fase sdélida (SPE
(SPE) Columna modo mixto: Acclaim Trinity P1 (Thermo)
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Analisis cuantitativo

. . Concentracion media en influente (ng/L
Resultados: Agua residual sin tratar (ng/L)

120000  100%

100%
100000
80000
60000 100% 100%
(o)
40000 100%
20000 I l
0
100% & S X & &
0 &0 S\OK OQ {\ 5{\
17% & @\, Q& Q/{_)\\ (J’b
100%100%100% & N\ &06‘ ©
100% .\:}e VOQ’
100%100°/
0100/’100/’100%10@“00/
© o
100% 50% 9 9
I I I I I 6100 /)100/)100%100%100%100%100%100% 33% 100%100%
0 0. (]
I I I I R BR BN L .
N . O R Q & O & ¢ & D & & O @ 2 @ D e O
6‘\\0 C@(Q‘\’b.\.\o K‘?fofb 'Z><<z> S & ¢ ‘QQ:\'O @6® @'Z’bo <°\\O S ~Q*J\<\\ S Q{\6 Q’bo-c,'bo \'5"\(\ @b\(\ ef‘\O\ {\é‘}o \Q\b '\9’8& \QJ\\6 v Q\&\b 0\0@
go\'b &’b \(}0 ‘OQ? \\0‘7 N \\)’b <@ \\QO N \& L Q«O & &’b RS \z'b S \90 KOQ (_)&
K & O N RS & & P 2 et BS A 0 TP A - 3
S A\ Q \o A 14 o N &
AN & N C & N S g
2 & ¢ > N2 Q &
& N S & IS >
©) A\ C W X
Ny <& v X A
<& N 3 <



NS uuakter

@ Interreg H©
Espafa - Portugal

T

isis cuantitativo
El

Anal

Propanil )

EDAR

% de Eliminacion en las EDAR

[ 4
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Analisis cuantitativo
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Acesulfame Propanil Sulpiride
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Compuestos en encontrados en >25% muestras
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Concentracion media agua superficial (ng/L) y % de deteccién

ISIS cuan

Resultados: Agua superficial
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Analisis cuantitativo

Contaminacion por muestra (n2 de analitos)

Sampling 1 Sampling 2 e Sampling 3

Minho 01
Cavado 45 Minho 02

40 Minho 03
35

O Minho 05

Minho 06

Minho 08

Minho09

Limia 02

Limia 03

Vigo 01 Limia 05
Limia 08 Limia 06
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Analisis cuantitativo

Resultados: Agua superficial » Xylenesulfonate

"'i,l |~ . 4 ' w : & &,
& “.1 --. -‘\ - 1

¥ i f N W
:. e - 4 - - 5

- LN

Rango: 6-8469 ng/L

PNEC!: 96881 ng/L

@ Xylenesulfonate (Surr

1 NORMAN Ecotoxicology Database — Lowest PNECs
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Resultados: Agua superficial> Metformin

Rango: <LOQ-3282 ng/L

PNEC!: 156.000 ng/L
PNEC?: 10.000 ng/L
LOAEL3: 360 ng/L

Concentracion (ng/L) en agua superficial
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1 NORMAN Ecotoxicology Database — Lowest PNECs

2 JCR Technical Report. Selection of substances for the 4" Watch List under the Water Framework Directive
3En pez cebra, estudios realizados en el CIIMAR
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Analisis cuantitativo

Resultados: Agua superficial - Propanil

| . i Ay -,.-._;= ! - .,_'I" F').-
Rango: <LOQ-1158 ng/L | j 7 % >
PNEC?: 200 ng/L
Concentracién (ng/L) en agua superficial L -
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1 NORMAN Ecotoxicology Database — Lowest PNECs
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Analisis cuantitativo

Resultados: Agua superficial - Venlafaxine

Rango: <LOQ-120 ng/L LN S P e

PNEC!: 38 ng/L

Concentracién (ng/L) en agua superficial
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1 NORMAN Ecotoxicology Database — Lowest PNECs
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1 NORMAN Ecotoxicology Database — Lowest PNECs

Agua superficial

Resultados
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Concentracion Diclofenac (ng/L)
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Concentracion PFOS (ng/L)

Concentracion TBEP (ng/L)
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Conclusiones

e Compuestos con mayor concentracién en aguas superficiales (>100 ng/L):
O Xylenesulfonate
0 Metformin
O Acesulfame
O Propanil
O Tributoxyethyl phosphate
O Tris(1-chloro-2-propyl)phosphate

e Compuestos que suponen un mayor riesgo (Concentracion>PNEC):
O Metformin
O Propanil
O Tributoxyethyl phosphate
O Venlafaxine
O Diclofenac
O Fipronil
O Perfluorooctanesulfonic acid
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Gracias por su atencion!!!
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