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Dedicatoria
A mis padres, naturales (Manuel y Mercedes),
polticos (Pepe y Carmifia) y adoptivos (Aniceto y
Pilar);
A familiares ya desaparecidos, que hubiesen
disfrutado con estos métodos de trabajo que
estamos presentando






Tambien me gustaria resefiar, aunque sea por
encima, algunas aportaciones que pretendendo
mostrar a lo largo de los cuarenta minutos que estimo
durara: INTERNET: Acceso remoto a laIP de mi
despacho 193.144.68.19 y diferentes

Web: del Ministerio de Educacion y Ciencias
(Uni ver si da d,éACULTAC DEEFARMACIA ;
Google ; Agencia Espafiola de Seguridad Alimentaria

AESA; Universidad de O regdn; NIST; CCD; ARANZADI

Ofiméatica: Word, PowerPoint, Excel, Acrobat 7
Pr oé

Libros virtuales:
Diccionario de moléculas de interés farmacéutico
Farmacopea Esparfiol a 2005

Técnicas analiticas virtuales
Demos: AAS (espectros de Absorcion y emision)
y IRTUTOR
Practicas: HPLC -UVD de HP
CNMR
Ejercicios de Excel
Absorciometria: linea de tendencia (grafica) y
pendiente
Distribucion binomial en contracorriente de
CRAIG
TLC-bidimensional -con multiples muestras
(Aflatoxinas)
Bases de Datos: SciFinfer y ARANZADI
Otros documentos virtuales
Academia de Farmacia de Galicia, AFG
Discurso: Aplicacion de las Nuevas Tecnologias a la
Ensefianza
Breve semblanza de D. Aniceto Ch arro Arias
Curriculo -simallozano.pdf, con vinculos internos y
externos
Agradecimientos
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Prologo:

Excmas. e limas. Autoridades de Galicia,

Excmos e limos  Miembros de la Real Academia
Nacional de Farmacia, y de la Academia de F  armacia
de Galicia

Sras. Y Sres.

Amigos y publico presente en la sala

Satisfaccion y Agradecimientos

Mis primeras palabras son de satisfaccion por mi
ingreso en la Academia de Farmacia de Galicia y de
agradecimiento a sus miembros, al elegirme
académico numerario, por mi trayectoria docente e
investigadora, dentro del campo de las asignaturas a
las que hace referencia mi titulo de catedratico:

Bromatologia, Toxicologia y Analisis Quimico
Aplicado

Una mencién especial a los tres miembros de
namero de e sta Academia que han avalado mi
candidatura, los Profesores Doctores, Mifiones

o & E
Trillo , = - E Vila Jato, - My cCalleja Suarez

_, Allos tres, muchas gracias por confiar en mi.

Sera el Profesor Mifiones el que de lectura al
discurso de contestacion con que concluira este acto. A
ti muchas gracias de nuevo.

Quiero, También reiterar mi agradecimiento a
mis profesores, la mayoria ya desaparecidos, como
decia el 4 de junio de 1961, cuando me cupo el honor
de representar a la promocién de ese curso durante los
actos de entrega de Diplomas a los Licenciados que
tenia establecid a la Universidad

Dec2a finuestro agradeci miento a
de Santiago por la formacidbn que nos ha dado y


http://www.ranf.com/academicos/numero/minones.htm
http://www.ranf.com/academicos/numero/vila.htm
http://www.ranf.com/academicos/corresp/corres.html

nuestra firme intencién de hacernos dignos de ella en
todo moment oo

Datos biogréficos

Aunque nacido en Daimiel (Ciudad Real), llevo
tantos afi os como residente en Santiago de Compostela
qgue me considero un Apicheleiroo m§:
son ya 53 afios en esta Ciudad a la que debo todo. Con
16 afios, en septiembre del Afio Santo de 1954, me
incorporo a Santiago de Compostela para hacer los
estu dios de preuniversitario, la carrera de Farmacia y el
doctorado (1964) fecha, en que también contraigo
matrimonio con Carmita, santiaguesa de origen y
vivencias. Estos 10 afios de formacién y de soltero,
los pasé en la pension de las hermanas Varela, apod ada
il a pajareraodc por |l 0s numer osos es
que alli se alojaban; sita en la Rua de San Clemente, -
18, muy cerca de la afiorada Fonseca, donde recibi, al
igual que mi padre 30 afios antes, la formacion y el
Titulo de Licenciado en Farmacia.

Maes tro, Discipulos, Escuela

Tuve como maestro al Dr. D. Aniceto Charro
Arias, y, bajo la proteccién del Apéstol, hemos venido
desarrollando nuestra labor docente e investigadora con
la ayuda de eficientes discipulos y colaboradores, a lo
largo de los ultimos 45 afios. De ellos, cinco han
comenzado su trabajo con nosotros, en la antigua
Fonseca, los Drs.:

José Maria Creus Vidal;

Maria Asuncion Lage Yusty,

Perfecto Paseiro Losada,

Julia Lopez Hernandez,

José Francisco Huidobro Canales.

Otros, han permanecido con nosotros el tiempo
necesario para formarse y situarse en otras
Universidades : Santiago, Corufia, Vigo, Burgos incl uso
en el Instituto Tecnoldgico de SONORA, México.
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http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/charro-arias/Breve%20semblanza%20de%20D%20aniceto%20charro%20arias.htm
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/charro-arias/Breve%20semblanza%20de%20D%20aniceto%20charro%20arias.htm
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/charro-arias/Breve%20semblanza%20de%20D%20aniceto%20charro%20arias.htm

En otros muchos casos, sus colaboraciones han
sido tan fugaces que casi no pasan de un curso
académico. Desde aqui también mi agradecimiento a
todos ellos.

Mi  reconocimiento, a los 18 Profesores
Univer sitarios que se han formado con nosotros: 5
catedréticos y 13 Profesores Titulares

Asuncion Lage Yusty , (Facultad de Farmacia -
Santiago, USC);
Alberto Cepeda Saez , ( Facultad de Veterinaria -
Lugo, USC);
Jesus Simal Gandara , (Facultad de Ciencias y
Tecnologia de Alimentos -Ourense, UVIGO);
Soledad Muniatequi Lorenzo y
Purificaci6 n Lopez Mabhia (Facultad de

Quimica -A Corufia, UCO)
Y 13 Profesores Titulares en diversas areas:
NUTRICION Y BROMATOLOGIA:

Perfecto Paseiro Losada

Julia L6pez Hernandez

José Francisco Huidobro Canales

Lourdes Vazquez Odé riz;

José Luis Rodriguez Otero  en la USC, Campus de
Santiago y Lugo.

Maria Teresa Sancho Ortiz y
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http://www.google.es/search?sourceid=navclient&ie=UTF-8&rls=GGLJ,GGLJ:2006-24,GGLJ:en&q=Asunci%c3%b3n+Lage+Yusty
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http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Julia+L%C3%B3pez+Hern%C3%A1ndez%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Jos%C3%A9+Francisco+Huidobro+Canales%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Lourdes+V%C3%A1zquez+Orderiz%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Jos%C3%A9+Lu%C3%ADs+Rodr%C3%ADguez+Otero%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Mar%C3%ADa+Teresa+Sancho+Ortiz%22&meta=

Miguel Angel Fernandez Muifio _ :Universidad de
Burgos

Julia de la Montafia Miguélez y

Mercedes Sonia Garcia Falcon Ourense -UVIGO

Fisiologia Vegetal

Isabel Iglesias Fernandez

Quimica analitica:

Carmen Garcia Jares  Facultad de quimica USC

Tecnologia de los Alimentos:

M2 de los Angeles Romero Ro driguez CyTA-
Veterinaria -Lugo

Jaime Lopez Cervantes  Instituto Tecnoldgico de
Sonora -México , que avalan nuestro trabajo

También quiero agradecer a mis hijos y en
especial a Carmita, la gran comprension y colaboracion
que siempre me han brindado.

Me comprometo como Académico Numerario, a
trabajar con gran responsabilidad, en esta nueva etapa
y pido vuestra ayuda para ser eficaz. Gracias
anticipadas.

Nota s previa s: El tem a, aplicado a la asignatura
optativa, Contaminacion Abiética de Alimentos, de

la Licenciatura Farmacia, ha sido presentado en
IntercCampus, que ha realizado tan amplia
divulgacién que, al colocar en Google el titulo
AContaminaci-n Abi -tica dbgeneAl
como primera respusta : ,
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http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Miguel+%C3%81ngel+Fern%C3%A1ndez+Mui%C3%B1o%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Julia+de+la+Monta%C3%B1a+Migu%C3%A9lez%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Mercedes+Sonia+Garc%C3%ADa+Falc%C3%B3n%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Isabel+Iglesias+Fern%C3%A1ndez%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22Carmen+Garc%C3%ADa+Jares%22&meta=
http://www.google.es/search?hl=es&rls=GGLJ%2CGGLJ%3A2006-24%2CGGLJ%3Aen&q=%22+%C3%81ngeles+Romero+Rodr%C3%ADguez%22&btnG=B%C3%BAsqueda&meta=
http://www.itson.mx/diep/Doctorado/doctor/jaime_lopez_cervantes.htm

Acceder |4

LaWeb |magenes Orupos Noticiss Deskiop mas»

Goc )gle Contaminacion Abidlea de Almanios [ Bioquets | s scee

@ Buscaren laweb O Buscar sl paginas en espafiol

LaWeb 1-10de 23,200 de Ce on Abiética de Alimentos. (0.28 segundos)

Sugerencia: ahorre fiempa pulsando I3 tecla Intro en vez de hacer clic en"Buscar”

Se han 1,645 resultados en tu equipo - Dcultar- Acerca de
o lwtin portgd.. - de 2005, C in Abidtica de alimentos
Q MEMORIADE PROYECTO DE I, - CONTAMINACION ABIOTICA DE ALIMENTOS Apayada

USC - Universidade de Gantiagn de Compostela
CONTAMINACION ABIOTICA DE LOS ALIMENTOS (4yuda). FACULTAD DE
FARMACIA - Jesiis Simal Lozano; Universidad de Santiago de Compuostels;
Esparia [Curriculum Vitae] .

ww.Ust. eslcaa/Campusted-Binalhim - 92k - En caché - Péuinas similares

también ha sipo subvencionado, por la USC,
durante el afio 2005

Proxectos de Innovacion Educativa
Resolucién da Quinta Convocatoria

Publicase a resolucion da Quinta Convocatoria de
Proxectos de Innovacién Educativa.

José Raul Canay Pazos
Secretario da Comision de Seleccién e Seguemento

Santiago de Compostela, a 14 de setembro de 2005,

Contaminacion Abibtica de Jesus Simal
alimentos Lozano

Apoyado por los Dres. Perfecto Paseiro Losad ay José
Manuel Cruz Freire
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ACADENMIA DE FARMACIA DE GALICIA

APLIC@CION DE LA S NUEVAS TECNOLOGIAS A LA
ENSENANZA

Dedicatoria: A mi padres naturales(Manuel y Mercedes), politicos(Pepe y
Carmifia) y adopti&ageto y Pilar); A familiares ya desaparecidos, que hubieran
disfrutadmn estos métodos de trabajo que estamos presentando.

Adgradecimientos
Antecedentes
Introduccioén:

La renovac ion de nuestros métodos docentes
sera necesaria para que el desarrollo de la sociedad de
la informacion y del conocimiento en nuestro pais se
acelere. Vivimos dentro de un marco europeo de
fronteras abiertas en donde una formaciéon competitiva
es la politi ca mas sélida en un pais que apuesta por la
innovacién, el crecimiento de la productividad y la
competitividad. Por todo ello, calidad docente y
competitividad productiva son conceptos vinculados
entre si.

Son muchas las razones que deben favorecer el
cambio de la formacion docente y eliminar los frenos
gue la dificultan. Estamos acostumbrados a que la
transmision de la docencia se circunscriba al ambito
cerrado de un aula que comparten profesor y alumnos
y la sociedad del conocimiento debe desarrollarse
dentro de un marco internacional que propicie la
formacion universitaria de un pais haciéndolo mas
competitivo. La incorporacion de las Nuevas
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http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/Agradecimiento.htm
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/Antecedentes.htm

Tecnologias permitird al profesorado de nuestras
universidades volcar en sus paginas Web su actividad
docente, co mo de hecho se trata en mi propio caso, lo

que nos facilita difundir nuestra actividad docente mas

alld de nuestras fronteras y en nuestro caso particular,

la libre difusibn de nuestra docencia va ligada a la
existencia de una gran comunidad linglistica q ue se
dispersa por una gran parte de nuestro planeta. En
efecto, las conexiones diarias a nuestra pagina Web en

mi asignatura #AContaminaci-n
desde distintos puntos del mundo, eliminan fronteras
docentes y permiten contribuir al derec ho a la
educacion de las personas; de hecho, hacer

coparticipes de nuestra actividad docente a ciudadanos
de paises menos avanzados debe ser para nosotros una

prioridad.
Somos en el mundo mas de 400 millones de
habitantes de habla espafiola y en muchos pa ises las

Universidades se sitllan en lugares con significativos
indices de pobreza y por tanto extender gratuitamente

a los rincones mas desfavorecidos los recursos
docentes de aquellos centros mas favorecidos, hace de
Internet una realidad imparable para d isponer de los
recursos docentes Yy conseguir que la brecha
educacional entre las personas disminuya.

La tarea de aprender a aprender hace de la
docencia una profesion en la que los educadores deben
estar en continuo perfeccionamiento y enriquecimiento
para si mismos y para los seres a quien estan
formando. El docente debe ir asimilando los cambios,
ampliando  conocimientos y  actualizando  sus
procedimientos. Internet , como recurso educativo,
permite a los docentes utilizar estos recursos, como un
medio aux iliar en la formacion del individuo para
explorar sus intereses, expresar sus inquietudes,
encontrar informacion sobre temas, grupos y distintas
comunidades, catalizando su capacidad creativa y su
aporte a la sociedad.

Todas las etapas de la educacion, in fantil,
primaria, secundaria, universitaria, postgrado,
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formacion de adultos y educacion a distancia comparten
un objetivo comudn: la comunicacion y transmision de
conocimientos y valores y por ello, las competencias del
docente han de ser transmitir conoci mientos, comunicar
valores y la de ser un investigador que tenga curiosidad
por indagar, es decir estar al dia en su disciplina.

El alumno debe utilizar las Nuevas Tecnologias
en cualquier momento de su actividad docente, sea

para matricularse, consultar horarios, elaborar su
pagina personal, donde presentar sus temas, practicas,
y otros resultados, via Internet ; contactar con el

profesor para presentar los cuadros que incorporan
enlaces a aplicaciones y/o bases de datos sobre las
propiedades de contamina ntes o hacer el seguimiento
de su materia no siempre de modo presencial

Como dijo _Antonio Pifiuela Perea , profesor de
Tecnologia d e la Informacion, el uso de las Tecnologias
es ineludible en cualquier profesion. Su incorporacion
ha de tomarse como una ayuda, un estimulo y nunca
como una i mposici-n, algo a | o que
tardeo y evitando tambi ®n ela riesgo
saturacion perdiendo los objetivos iniciales del docente.

Por todo ello pretendo hacer una demostracion
del poder de las Nuevas Tecnologias , con las que he
logrado superar la  dificultad de combinar
presentaciones de  PowerPoint , con navegacion en
Interne t, incluso mediante acceso remoto,
(desde cualquier parte del mundo) y simultaneamente,
visitar enlaces locales a nuestro PC, buscar informacién
de cualquier producto, ejecutar  aplicaciones
(software) de Técnicas Analiticas;  manejar
bibliotecas, dic cionarios, base de datos ( SciFinder,
Ar anz adiliBrgrias de espectros de absorcion o
emisibn  atdbmica; espectros de infrarrojo, de
ultravioleta, de masas, de resonancia magnético

nuclear...
La pagina Web: A Contaminaci - n Abi - tic
Alimentos merced a la divulgacion que hizo

INTERCAMPUS, enlaseccion fil a L dupaate el afio
2005, con el buscador Google , sale en la primera
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http://www.google.com/search?rls=GGLR%2CGGLR%3A2005-51%2CGGLR%3Aen&hl=es&q=+Antonio+Pi%C3%B1uela+Perea&lr=

posicion. Esta pagina, contiene mas de 5000 archivos,
entre los cuales hemos de comentar los ejercicios de
Excel , (hoja de calculo) de impresionantes recursos de
la que mostraremos tan solo: una aplicacion
espectrofotométrica ; un ejemplo desarrollo binomial
0 extraccién en contracorriente de GRAIG y una
separacion bidimensional virtual de aflatoxinas,
en Cromatografia en capa fina . Otras aplicaciones
de las Nuevas Tecnologias se presentan junto al
botamen de la en la primera pantalla.

http://www.usc.es/caa/

Desde la Web, CONTAMINACION ABIOTICA DE LOS
ALIMENTOS , instalada como pé&gina de inicio en un
ordenador enlazado a lared de la USC (para disponer de la
consulta abierta a su Biblioteca, Bases de Datos:
Aranzadi... ); que disponga, asi mismo, de los programas
cuyos iconos se manejan en la Web (sean de bases de
Datos en CD_ROM: AOAC, Farmacopea 2005...; sean
aplicaciones analiticas como WinFirts, Xcalibur...; Ademas
de las increibles utilidades de Google, resultard de gran
utilidad en las diferentes materias experimentales, dentro
del futuro ESPACIO EUROPEO DE EDUCACION SUPERIOR
(EEES) Declaracion de Bolonia .

La filosofia de nuestra ensefianza se apoya en dos grandes principios:
AfensefYar a buscar rmegwlrt agduces & ayci | it a
fensefYar a dudar de | o que se ensefa
E incluso, un tercer aspecto a alcanzar, dartaliarizarse con la
instrumentacion analitica, de manera similar a los vehiculos de

motor, casi todos se manejan de igual forma (el software de
espectrobt - met ros, cromat - -grafos, étambi ®r
Los objetivos globales que se pretenden obtener, son:

Conaocimientos (saber)

Habilidades o aptitudes (saber hacer)

Actitudes (saber ser)

Esta ultima condicion se apoyara en las recomendaciones de
STERHEN CLUNDIN, M.D., HARRY PAUL Y JOHN
CHRISTENSEN en su obi@sh!,

ANuestro lugar de trabajo
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http://www.usc.es/caa/
http://www.usc.es/caa/Campusred-Bfinal.htm
http://www.usc.es/caa/Campusred-Bfinal.htm
http://www.mec.es/universidades/eees/index.html

Cuando entre en este recinto para trabajelija por favor la actitud
de hacer qué hoy sea un gran dia. Los comparieros, los clientgs, los
miembros de equipouysted mismo lo agradeceran.

Encuentre maneras dej u g Rodeinos tomarnos el trabajo muy |en
serio sin estar serios.

Esté atento para podesstar presenteeuando mas le necesiten Ips
clientes y los miembros del equipo.

Y, si siente que le falta endaig pruebe este remedio: busque una
persona que necesite ayuda, una palabra de apoyo o septirse
escuchada, glégrele el dia
Fish!

STEPHEN C.LUNDIN, M.D.HARRY PAUL JOHN CHRISTENSEN,
http://www.empresaactiva.ouo

La presentacion permite recorrer la asignatura o asignaturas
mostrando, con |l os hiperv2zncul os,
o las técnicas instaladas en nuestro ordenador:

CONCEPTO

5.- Cumplimentar 6.- Manejo de Bibliografia del
cuadro.htm programa de CAA

o

¥

GUIA EXPLICATIVA PROYECTO DIDACTICO Y LAS
UTILIDADES DE CADA SECCION.

La direccion http://www.usc.es/caa/CampustBtinal.htm
Modalidad B. Recursos Didacticos, ha sufrido pequefias
modificaciones. La primera es la nueva direccion
http://www.usc.es/caa/simal.htgue resulta méas facil de recordar, por
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http://www.usc.es/caa/simal.htm

lo demas se han corregido algunos nombre de los vinculos, por
ejemplo Universidades (antes decia solo Universidades Espafiolas) y
en el vinculo se pueden consultar muchos maartados; i.e.

Habilitacionesédentro de CCU, et c. E

colocado a continuacién, antes del correspondiente al Departamento;

|l a ALupaod, secci-n el aborada a modo

en el pasado afio (2005), se ha ligadnia nombr eé AdemS§8s

aconsejable incorporar al explorador la barra de Google, es gratuita y
puede bajar se I|IToomd IhenzAsSiltimaoviersion o mo
tenemos incorporada en la parte superior therec

De todas formas como deciamos en la anterior version, en la
portada, merced a las caracteristicas de nuestro albergue en
http://www.usc.es se puede utilizar todos sus hipervinculos: véase
ejemplolal final u otro2 ejemplodel buscador en la Web de la USC
y posteriormente en |&/eb Internet en ambos casos utilizando

S e

fi

Googl e. Si se ha instalado Tool bar,

&7 USC - Universidade de Santiago de C la - Microsoft Internet Explorer =EE

drchivo Edicion Ver Favoritos  Herramentss  Awuda

X @ €0 Prosqeds 5 Favaris W - i af-

) rtp: fiveww.usc.esfeaafimal. htm

Google~

(D Deskiop
acerca do Wel & oogiagsry  [otorio | comacts | comeo web | igazéng | wnuda

CONTAMINACION ABIOTICA DE LOS ALIMENTOS

Jesis Simal Lozana; Universidad de Santiaqo de Compostels; Espafia [Curriculum Vitas]

Concepto - Memoria Glosario

Resumen Contaminantes

Cuadro en blanco para cumplimentar (=

Descriptiva (ayuda), Impurezas en Alimentos (ayud

Practicas

T § s ik

\ Otros programas digitales ™
] Search the Wieh for Images ® Intemet

R T E T O TO Y 5 eplradc de... v Sigurboracatim.. | Bhadmnsva de . TE ON2I0® nm

También, para los profesores de la USC, podemos consultar
listasactassecretaria virtual; corred/e b ; Software en
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http://toolbar.google.com/
http://www.usc.es/
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/guia-Portada.htm#ejemplo1#ejemplo1
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/guia-Portada.htm#ejemplo2#ejemplo2

Se presentan tres qgramas, dos de 2° Ciclo y otro de 3°
Ciclo, con utilidades comunes en apariencia, pero desarrolladas a
distinto nivel (los alumnos de 3 Ciclo conviven mas tiempo con los
equipos analiticos)

Dentro de cada uno de ellos, existen partes comunes. Se
reproduceambas portadas, la anterior como foto fija y la nueva con
los vinculos, para observar estas sutiles diferencias

2 http://www.campusred.net/straining/cursos/C3B0556262 1W/index2.asp - Microsoft Internet Explorer

Archive Edicidn Ver Favoritos Herramientas  Ayuda

Qs - () Iﬂ IEI ;\J frﬁaaa:queda ‘::}Favnnms ) - ;7 M- %} gl al-

Direcciin | @] https . campusred.net/straining/cursos/C 380556262 LW index2.35

Cam 'usRed UNIVERSIDADES ESPARIOLAS
Fumoacion o maToLD |:| Buscar
Fedeionic
2571302008 g oe TN
acerca do web | mapa do web | directorio | contacto | correo web | ligazons | axuda
Fresentacion I CERTAMEN INTERCAMPUS DE INVESTIGACION ¥ DOCENCIA EN LA RED, 2005
Ie“:"ﬁ MODALIDAD B. RECURSOS DIDACTICOS
esl

CONTAMINACION ABIOTICA DE LOS ALIMENTOS (Ayuda)

Cuestiones abiertas

Centro de

documentacion FACULTAD DE FARMACIA g

Glosario

Comunicacién

Foros

Chat Concepto (ayuda)- Memoria Glosario
Correo
Tablon

Resumen Contaminantes (ayuda)

Guias.

Jesus Simal Lozano; Universidad de Santiago de Compostela; Espafia [Curriculum Vitag]

Calendario
Cuadro en blanco para cumplimentar (ayuda)

Recursos

Enciclonet
Diccionario RAE
Buscador Demos (ayuda)

Mis agentes

G:"D Inicio

o Ejercicios de Excel (ayuda)
Wie grupos

Web del Certamen

Descriptiva (ayuda); Impurezas en Alimentos (ayuda)

Practicas (ayuda)

Referencias (ayuda) ~

Otros programas digitales:

MATERIAS PRIMAS Y ADITIVOS AL IMENTARIOS (MPyAA) Bictecnologia
PROBLEMATICA AMALITICA DE ADITIVOS E IMPUREZAS Tercer ciclo 2150-05-1
Y otros en colaboracion

http:/www.usc.es/caa/simal.htm
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Ejemplol, en la etiqueta de un alimento aparece escrito, con una grafia
manual,fimade wi tamojutGM h en gudeadanerdnques é al way
se les platea a los alumnos localicen el significado que puedabder
ingredientgingredientesGenéticamenteM odificados) por lo que, a

continuacion, se copian algunas pantallas para mostrar la secuencia

de resultados a partir de nuestra pagina principal:

Etiqueta:

[ ]

Ejemplo2 Pantallas que muestran la ausencia de resultados en la Web
de la USC y la posibilidad de buscar en Google, simplemente
pul sando flE=ltoeierdsobse=iyrer este caso buscar

tan solo imagenes:

Igrupos de contaminantes

abiéticos mas importantes.htm

Esta seccion muestra un cuadro con los grupos de contaminantes
abioticos mas importantes, asi como algunos ejemplos de impurezas
morfolégicas. Sus hipervinculos a los a cuadros elaborados por los

alumros, en formato (*.PDF), mantienen sus enlaces, al menos con

el lector adobe 7 o superior, de manera que es como disponer de una
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http://www.google.com/u/usces?hl=en&lr=&ie=ISO-8859-1&domains=usc.es&q=GM+ingredient&btnG=Search&sitesearch=
http://www.google.com/imghp?hl=en&tab=wi&q=

interesantes monografias de las impurezas en ellos relacionadas. Si no
funcionan los hipervinculos, puede optarse por se&lpacitexto,

namero CAS por ejemplo, en adobe y copiar y pegar en la Web

NI STé

Véase también la seccién siguiente de cémo cumplimentar el cuadro

gue se le asigha a cada alumno.

Nota- Este curso hemos introducido un enlace a los cuadros que estan
elaborand | os al u mnmemérig dek proyettdhemos
introduci do ejemplos de cuadros en i
200 KB y el mismo cuadroocn f or mat o Aht md de | nt e
En este caso el tamadel ficherose acerca a 7000 KB
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i

0O HRAG LKX® 3  cc@rwmm v -
Cam usRed

(CONTAMINACION ABIOTICA DE LOS ALIMENTOS
RESIDUOS QUIMICOS

(<]

RS
PCTLC, EPLC,
G

a5
e

v

RS
PCTLC, EPLC,
23

RS
PCTLC, HPLC,
o

RS
PCTLC, HPLC,
23

IRMS
PCTLC, HPLC,
4

PCTLC, HPLC,

8
A

2
g

8 Bk anf ek

3
8
H

| @ Intemet

B
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hylenediamine; Pentane-1.5-diamine: Animal coniine; Caduvering; HIN(CH2)INHY, Cadaverin: 1.5-Penmsmethylene dassine

Notes / Error Report

GoTa: Top

high quakity copy of the Datab
A NIST shall not be liable fos any damage tha ma
page.

+ I youbelieve that the

1991, 1904 1996, 1997, 1995, 1999, 2006, 2001, 7003, 2003 copyright by the U'S Secretary of Cammarce on behalf of the Untted States of Amarica All righss reserved

Matiamal Instivute of Bardards and Techstoay

iy = questions sbout this site

Elise © nimret

guiacuadro.htm

Guia de contenido y utilidades de CUADRO. La primera
operacion sera abrir el cuadro en blanco, se observara una sola pagina,

fisel eccionar t odoo, copiar . Abrir u
configurar pagina: papel A4, horizontal y margenes, 1cm por cada
| ado; pegar e inmediatamente fAguard

nombre auteafio (procure no poner acentos) y recuerde la carpeta
donde lo coloca, escritorio, para trasladarlo a un disco A, habra de
compri mirseeée

No hace falta explicar aqui mucho mas; en esta seccién se
pretende rellenar el cuadro aprovechando los hipervinculos incluidos,
de forma que en los ordenadores del Aularderinatica nueva y/o
en la Biblioteca, pueda completarse casi en su totalidad. De forma
especial solo en el PC portatil propio pueden terminar de obtener
todos los datos. De todas formas, veamos unos ejemplos:
Pulse sobre el icono superior de la segundimlac se abrird la
aplicacion ACD-CNMR, en cuya parte derecha se encuentra un
diccionario que puede abrirse con el raton al escribir aldrin se podra
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copiar al escritorio, para estimar su NMR de C13, y /o buscar
sinGbnimos, en este ejemplo aparecen 7. Laabdemente no

incorpora el Numero CAS.
| 2 iitsliwow compustedneistvainiosfcuesesC180356 262 Wlindex.asp - iosol ket Explor ﬂg

I

4
§

o
li H..E‘
1ij
il

CECEA;

ﬁu ,
L] :
-olf] |

I

: . Allnames
|V Swematic v Atemative ¢ Tisdemaks | ———
< v/ Abbroviations ' Diug Code Numbors |

Therapeutic Category | |

[ <Not defined>

3

B FEFFEEER EEE]
I I A T

=1

8|q

—1 °
'

e =] (3] —
[ ChemSk | CNMR Spectn 122410

*Jinicio, € -G m B e compur.. | 3 S -Uwersdaded... |3 ISTMS Search 20

Otro caso seria abrir la biblioteca NIST icono superior en la

tercera celda, como puede verse en la pantalla siguiente la localizacién

de su espectro de masas resulta instantanea por el nombre el nombre,
obtendrenos el CASé; Tambi ®n podr2amos he
nY\mer o que tenemos recogido en | a r
encontrado puede exportarse a interprete de masas, como siempre con

multiple finalidad: estudiar los fragmentos, y en nuestro caso para

sdvar el espectro en formato .MSP, que permite esta aplicacion y que

mas tarde, dentro de las tres modelos de comparacién de espectros
estimados con experimentales hallados en bibliotecas o en la red, que

se sugieren al manej ar ewibn 3R”kMa s s Sp¢
(MSC32), y de los tres procedimientos que se contemplan en los
ejercicios de Excel: espectros encon

espectros, en este caso lineas espectrales, que en ocasiones trae el
POCS5; y el ultimo caso considerado ediz#i los ficheros .MSP, que
acabamos de comentar y que permiten ser pasados a formato de texto
o
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ASC (ASCII). Las similitudes encontradas por ambos procedimientos
suelen ser semejantes y en la mayoria de los casos superiores a 0.8.
En fin, que lo de wmplimentar el cuadro, repasando conceptos y
manejando aplicaciones, puede ser cuestion de poco tiempo. De nuevo
tenemos que advertir que no sale siempre todo tan facil por lo que se
necesitard paciencia y voluntad para completar el cuadro. Llegado a
estepunto debemos recordar un tercer aspecto de nuestra ensefanza,
familiarizarse con la instrumentacion analitica, de modo similar a
como el que mas y el que menos lo ha hecho en conducir un coche.
¢Por qué no identificar las firmas comerciales de espednoéiros,

i.e., de manera similar a como se distinguen los vehiculos? SEAT,
VOLVO, RENAUTH; é

o Tt Seach yow Jods findon teb -lel x|
poot e uENSE -9

5 70 90 110 130 150 17
123,

123410, 14435 (13434335382t
i

3 MSSEARCH

~arib
| GmeLam -l

En la columna 5, se incluyen tres Aplicaciones de
Chapman & Hall/CRC .

Mtk (D()(2) === -0ma= O (14/5/1999)

Gt Cremical Byt (7/1/2000) , por lo que bastara con localizar
en uno de ellas los datos buscados; se confriapae el numero CAS
se corresponde con el nombr e, é
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http://www.usc.es/caa/caa/natural%20productos.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/merck.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/Combined Chemical Dictionary.lnk

Actual ment e, estamos aprovechando
los nuevos cuadros:

Tema Curse 2006-07

JECFA Joimt FAOFWHO -
Exper i =g

ical Dictionary
xpert Committee :3
on Faod Additives (JECFA) =

En los que, en esta celda se ha colocado el Combined Chemical

Dictionary, con el cual pueden obtenerse abundante infobmeei

partir de una estructura, nombre, CA
I EEEEEEEE———

CHEMnetBASE Search My Searches My Account Help

Combined Chemical Dictionary

Search

Search View Results in Hew Window

|[hide] Chemical Structure |

Structure Matching: |Substructurej Clear Structure

Draw Query
Introduction
Query Not Defi
Get the Plug-In
Tech Support
CRC Press
CHEMnetBASE Combine with Properties: IAND vl

[hide] Properties

Otras veces se uniran a hipervinculos de Internet de forma que
aun pasandoloa formato PDF puedan seguir funcionando, véase por
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http://ccd.chemnetbase.com/dictionary-search.do;jsessionid=708419BD962B93629FD96C7A9A2C87F2?method=view&id=74183

ejemplo un reciente cuadro colocado en la red sobre aminas
biogénicas http://www.usc.es/caa/caa/cuadro
AMINAS%20BIOGEICASANAELISA.pdf,

23 htp:/ /v usc.escanlcalcumdro AMINASY 20BIOGEICAS-ANAELISA.pf - W

Acwo ESt s Fevortos Ands ]

Que - © - ¥ B & Pomaws drroos @ (3- 155 L) B E

@ VIBr v &
Bseesconr 5 53 @ swen ([ [Tosoect g (@ [1]] 24 © [w2% - @ (D31 5 - || Lo | wnm
O
CAETRATAAEIE
AROTICA B L3D
Ao om0 e, Tema AMINAS BIOGENICAS Curso 2005-06
CASTHLLARG € T B
= H g 3 2 (@ |EHE
EE-.»-:: - o Bk Incarene oo
S W . g P oot
W i | T f
ot | =
- T o i g

“llnicio. @

Al activar el v2nculo de ACADAVER
es una copia de pantalla, se mostraré: (otro "print" de pantalla)
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http://www.usc.es/caa/caa/cuadro-AMINAS%20BIOGEICAS-ANAELISA.pdf
http://www.usc.es/caa/caa/cuadro-AMINAS%20BIOGEICAS-ANAELISA.pdf

i ] o etk st ok 07D 52 34Tkt =51 VBl v ” &y~
NIST PTE— D Ot Chomiey
ey D Data Frogrm caeny Duttbases ot

1,5-Diaminopentane

adaverine: EINCHYSNHY, Cadavesin; | SPentmmetinlens disnine

Notes / Error Report

GaTa: Tep

- Daa Outine Chemisery
Maianal nsiuse ol Semclords and Technslogs “Data Progran Gaewsy  Dabaser Webdeok

I you have comaents or questions sbout tes cite, please coniact us.

e @ et
“lniclo. & Hrwom.ca... JeS— E = Gnpused £ ) copuED .. | G paadecontens.. |

p— |

En esta seccion, se incluyprogramas que facilitan las casas
comerciales gratuitamente y sirven para recordar el fundamento y/o
utilidades elementales de las técnicas analiticas como electroforesis,
cromatografzas, absorci-n at- - mica, I
descargados ¢ xt ra2zdos del . \brobnpac aaa Oy n as ec ar |
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http://www.usc.es/caa/caa/demos.htm

instalardn en subcarpetas con sus correspondientes nombres: TB,
HPLCMS, é que, posibilitar8 ejecutarlo
Web. Ademas se incluye un vinculdos espectros de absorcidn y/o

emisién de todos los elementos del sistema perifjdatoo vinculo

nos lleva a la Web sob@ HERRAMI ENTAS | NFORMCTI CA
EN LA BUSQUEDA DE INFORMACION SOBRE
SUSTANCI AS QUE¢ juk Gé&n®® peentado all er

Congreso Internacional sobre TICGcon la que se obtendran

informacién exhaustiva da cualquier molécula y poder completar una
monografia y el cuadro del final de este grupo de ajdicas que

mantiene los hipervinculos a Web y/o a programas que tengo
instalados en mi PC

Autores: PEREZAMELA, C.; SIMAL LOZANO, J.; CORREA
CABRERA R.; SIMAL GANDARA, M.

T2tul o: iHERRAMI ENTAS | NFORMQTI CAS E
DE INFORMACION SOBRE SUSTANCIAS

QUIMICAS: ASPECTOS LEGISLATIVOS, QUIMICOS Y FiSICO
QUE MI COSo.

Tipo de participacion: Comunicacion

Congreso:l Congreso Internacional ehne en Tecnologias de |
Informacion y Comunicacion en Ciencias de la Vida

(TICvida). Entidad organizadora: Asociacion dpana de
Documentalistas en Internet (AHDI),
Lugar <cel ebraci:-n: Povh @ meminerneg s cr i t a
Fecha: 5 al 16 de marzo. 2005

[

Inicialmente incluimos un programa de TwBasic que
permite ejecutar sencillos programas propios, en BASiI&ra
establecer el rendimiento en las extracciones discontinuas mdltiples,
manuales o automaticas, estas Ultimas, comoextacciéon en
contracorriente de CRAIG vy, cuyos resultados dan pie a elaborar
gjercicios de Excel, como los que se muestran arm@dion: el
primero de ellos, CCC1.BAS, puede permitirnos comprobar los datos
de la extraccion de vitamina B12, y representar su distribucion e una
simulacién de grado 7 (8 tubos). También se puede manejar distintos
nuameros de decimales para comprendeomiag cifras significativas;
puede obtenerse una comprobacion del coeficiente de distribucion, en
este ejemplo 1,2. Nota: es conveniente asociar la extension .BAS, con
el ejecutable TB.exe, que se habra bajado de la red para poder abrirlo
directamente akituar el raton sobre el fichero .BAS que se desee
abrir.
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http://jersey.uoregon.edu/vlab/elements/Elements.html
http://jersey.uoregon.edu/vlab/elements/Elements.html
http://jersey.uoregon.edu/vlab/elements/Elements.html
http://www.usc.es/caa/EdulcWeb/Index.htm
http://www.usc.es/caa/EdulcWeb/Index.htm
http://www.usc.es/caa/EdulcWeb/Index.htm

12'b%7a%b'+21a"b%+35a'b™+35a’b +21a%b "+ 7a b+ 12’
=1; 8b=1.2 (8= 8454... b= 4845..)

PR
[ss—

022908
003368 001531 001837 12 "=35"POTI 4545;3)"

000401 000182 000219 12
cormagir en ccc2 a fase organka

o por 1a sigu
Cuando a y b son 1, se obtiene el lamado triangulo de Tantagla, que repre

El segundo programa, CCC2.BAS, permite simular la
separacion @ contracorriente encontrada para nNUMerosos
componentes, siempre que no se sobre pasen los 160 tubos; sus
resultados pueden ser ionpados y convertidos en una hoja de Excel,

y la gréfica de la distribucién encontrada, asi como el céalculo de su
envolvente, que también es representada, permite ver su interrelacion
con los procesos cromatograficagdse ejemplo de un ejercicio en
Excel).

Autores (p.o. de firma): SIMAL GANDARA, M; SIMAL LOZANO
J; Y SIMAL GANDARA, J

Titulo: Simulacion de la distribucion en contracorriente por ordenador
Ref. Revista Ténicas de Laboratorio Libro:
Clave: A Volumen: 170 Paginas, inicial: 194 final: 201 Fecha: 1.992
Editorial (si libro): Lugar de publicacion: Espafia
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También se han elaborado otros programas en Basic que

permiten obtener los tiempos de retencidén rebatiy corregidos (
RRT"), que en la actualidad elaboramos en la Excel

ylo gréficas en superficie o contornos (en 3D), con los 50 espectros de

Fluorescencia sincrénica

Autores: Lopez de Alda Villaizan, M.J.; SIMAL Gandara, M.; SIMAL

Lozano, J.; Lage isty, M.A. 'y Garcia Falcon, S.
Titulo: DISENO DE DOS PROGRAMAS EN TURBBASIC

PARA LA APLICCICE¢N DEL ASURFER|0

HIDROCARBUROS AROMATICOS POLICICLICOS EN AGUA$
POR ESPECTROFLUORIMETRIA SINCRONICA.
Tipo de participacion:

Congreso: V Congreso Faaggutico de Alimentacion
Publicacion:

Lugar celebracion: Platja d"Aro. Fecha: 6,7 y 8 de Junio de (1.994).

( Hoy se obtienen facilmente con el Software comercial FLWINLAB

de PerkiRE | me r é
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Autores (p.o. de firma).. S. GARCIA FALCON, S. GONZA
AMIGO, M. A. LAGE YUSTY, M. J. LOPEZ DE ALDA

VILLAIZAN E J. SIMAL LOZANO

Titulo:- Determination Of Benzo[A]Pyrene
Agents (WateSoluble Liquid Smoke) By Second Derivative
ConstantWavelength Synchronous Spectrofluorimetry

Ref. revistaTalantaLibro:

Clave: A Volumen: 43 Paginas, inicial: 659 final: 664 Fecha: 1996

| EZ

In  SmokiRigvour

En cuanto aplicaciones absorciométricas, se han incorporado
diferentes hojas de calculo para establecer relaciones entre % de
Absorcion (unidades frecuentes en Espectrofotometei@bdorcion
Atémica) con % de Transmision y Absorbancia

=

Comsetn Ouje Va1 AdkarcF

e
ERIE WAL T EIC LN R 3t IR e |

Db A A T AAD L0 BT AL )lurm sl

E F G

A2 o A8

=] & ~2.10G1a83)

A B &3 D

1 Absorcién % %T |
2 introducir valor |"=SUMA(100,-(A2))" |"=2-LOG10(B2)"
3] 75 5| 0602059991
4 10 %0 0045757491
5 4 % 0 017728767,
z z
S e
9 IR
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En otro orden de cosas, se ha incorporado un fidR&rd.pdf
en el que se relacionan los nombres de los contenidos del las
bibliotecas de IR de que disponemos, al objeto de que el alumno
localice la entrada y cabecera de la sustancia a que corresponde, para
después instalarla en el programa WinFirst y poder visualizar y

manipular su espectro. Véase un ejemplo de idemtific de
Tyrosine:

s - " ot -
M8 G 07N
W WINFEST Report #2

DO v XY

oim " ——

D e e .

Se incluyen igualmente célculos de correccién de linea base
en estas técnicas e incluso programas de potencforaedr, é

Final ment e, s e incluye | os Al i nl
Contaminacién Abidtica de los Alimentos, Materias Primas y Aditivos
Alimentarios y a Problematica Analitica de Aditivos e Impurezas, asi
como al cuadro resumen que deben cumplimentar.

Estos @mplos se completan con otrogjercicios de
Excel,
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http://www.usc.es/caa/EdulcWeb/Bibliotecas%20de%20IR.htm

4.- Ejercicios de Excel E

acido acetilsalicilico- dcido saliclicn, mezela)

TLC Bigimensional

System Suitabiley Text (Factor de Asimetria-Paint, Factor de capacidad, Resolucion, Eficacia)

Ante de las clases practicas , al objeto de revisar los
conceptos fundamentales utilizados en la identificacion
de cualquier analito : relacion entre % de Absorcién

en que se suele medir en Absorcion At Omica
espectroscopia, con el %T, y Absorbancia , asi
como, en general, en todas las técnicas
espectroscopicas, pues, aungue existen tablas en los

manuales de estos equipos o en la tablas Merck de
laboratorio, la utilizacion, de un simple ejercicio de
EXCEL aclarara bastante estos conceptos.

AAS -AS-mezcla (acido acetilsalicilico -4cido
salicilico, mezcla) Por lo que se refiere al calculo de la

A especifica 1lcm/l %p/lv y su aplicacion a la
cuantificacion de mezclas. Véase el siguiente ejercicio:
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9] archivo Edcon Yer Imertar Fomsto Hemamentss Dotos Vestana 2 AdobePDF ~-8
HENER” VIS A AN e ) LR RS TR O Ry ) ] SR NKSIEEEHE @ €T DA
PR 258 ]

Y Microsoft Excel - TLC2-potem Absorb-cect,2-TLC-SA aas-xls )
x
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usto Suma=40346
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Relacio n de ABSORBANCIAS

Evidentemente, una sencilla forma de identificar
moléculas, podria ser establecer la relacion a
Absorbancias entre dos longitudes de onda
seleccionadas, en cualquier regién espectral ya
que en la expresion A=ABC;

Absorbancia= [A 1%(p/v) lcm]*B[espesor en
cm]*C[concentracion en g/L], esto hemos tenido
ocasion de comprobar que no es tan sencillo, dado
gue influye la concentracion presente.

Autores (p.o. de firma): S. MUNIATEGUI, P. PASEIRO Y J. SIMA
Titulo: Medida Del Grado De Insaturacidde Aceites Y Grasa
Comestibles Por Espectroscopia Infrarroja Y Su Relacién Con

El indice De Yodo

Ref. revista Grasas Y Aceites Libro:

Clave: A Volumen: 43 Paginas, inicial: 1 final: 5 Fecha: 1992
Editorial (si libro):

[°2)

Lugar de publicacion: Espafia

37



Ademéas , bastarA una pequefa interferencia,
aungque sea un valor constante para que deje de
cumplirse, esto nos lleva a establecer una
calibraciéon permanente en donde la correccion de

la linea base puede ser

una cuestion

imprescindible. Ejercicio similar al estab lecimiento
de del Punto Estequimétrico y/o el calculo de una
concentracion, en absorciometrias, cuando no se

cumple la ley de Beer y se hace necesario utilizar

dos patrones proximos uno con =5 % a la cantidad

estimada.

%Absorcion  -%Trasmision
comentado

Concentracion

[aome G s ko brmss temcis Doe Vs @ aw
Qg i s PRS- S 9 B2 - 0Lil s -w

7 |REswrapo 5648148148 an oo pa ot orgene 63,1068

CALCULO DE CONCENTRACION

y

1

[}
[l
0
[}
05
I
Il
[l
[}

2

2

1
0
N

Estimacion de la Absorbancia
Paint de Windows:
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- Absorbancia, y

T neta haciendo uso de



2 |Valores
4

5
[
7
8
9
1

3|2 A=50 piel

1256,771-275,756-265,721
250

Absorbancia neta estimad:

<20 e

Ejemplo de los elementos (metales y metaloides) que
pueden ser resueltos mediante Espectrofotometria de

24 @ mrzvnrmzzeems
o8 [~ R

absorcion 0 emisiéon Atémica
correspondient e del Plomo

Una vez aclarado el concepto de contaminante, que
habran podido revisar en la
identificacion de una sustancia pura, de la que se
facilita un espectro de infrarrojo, mediante métodos

manuales Clarke, etc. y finalmente

presentacion __ intentaran la

procedimientos informaticos (Sigma
de Mattson).

IR

Asi mismo se sugiere la identificacion de un analito mediante
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http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/Concepto

4] archivo Edicién Yer [nsertar Formato Hemamientas Dajos Ventana 2  Adope POF

\ A B G D E

.- RW. Hannah nd 5.C. Pataccini de Perkin-
ijunto. Posteriormente, con 1a tabla de picos
d Tdentification of Drugs” 1969-

I I I i
© o~ o~
A""A“&“‘og‘ I ‘

Posteriormente  pasaran el  reconocimiento  de
sustancias extrafias en los alimentos: Impurezas;
residuos; sustancias indeseables; aditivos voluntarios e

involuntarios; éEst a vVez empl eando
separacion previas (extraccion en contracorriente, HPLC,
GCe¢) En este sentido acabar §n el

comp letando un cuadro resumen, que resulta ser una

recopilacion de monografias, en las que aparecera: el

namero CAS( Chemical Abstract Service ) y/o EINECS

(European Inventory of Existing Commercial

Substances ) , naturaleza, formulas di y

tridimensionales; sinénimos; propiedades; espectros IR,

uv, visible, masas, NMR de prot-n vy
similaral  experimental.

Diferentes utilidades para comparar espectros de
masas simulados MSC32 y otros encontrados en la
bibliografia. Tomando como contaminante INDENE
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Resultado de la comparacién del espectro simulado
(autofragmentado) del INDENE, molécula imp ortada con
|l a extensi-n fA. MOLO; medi ante MSC32,

1° . - Frente al Indene.txt, elaborado copiando el texto
del espectro, previamente localizado MASSLAB, library,
Filtres (CAS 95 -13-6) y haciendo uso de su masa
molecular, 116, para abreviar la bdsqueda, abr iendo la
base de datos en un valor pr-:-ximo a

File Acqure Process Mecro Customize Help

ol

File Edb View Process Window Help

Hi List =l
Sample ID: muesirz frocra 44 0 hAfmin Amiimin Benuiirar 170FA41 244705
120-80-9 Locator
Gompound Name

Entiy No. 3386 of 62235 Library Name:  NIST
Name:  INDENE
CAS: 95136 Fomula:  CSHE Molwt: 116
Text
Value 1: Value 2 Flags:
oo e
“ Q
%
B =5 0265 89 RN
510758 5 s N ¥
N i i I V- W
2 @ 0 e 70 s w0 100 10

¥ Ent_| [] setect... [#] Fiters.. | view.. | File.. | ccRev| Fmass

En la hoja de célculo Excel, se hace necesario:
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1°. -Transformar texto en columnas, véase este
ejercicio en  Ejercicios Excel

2°. - Insertar columna entre las dos generadas en
|l a operaci-n anterior, e introduc
celdas entre datos, y

3° - Convertir de exponencial a numérica la
abundancia y no olvidarse de guardar con formato

detexto (*t xt o0) este fichero, que de
se guardar2a con | a extensi - -n A*. X
calculo.

El resultado de esta comparacion con el Mass
Spec Calculador -version 3.23 (nOtese que se
copian pantallas para recordar los programas y
versiones utilizad as):
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http://www.usc.es/caa/caa/TLC2-potem-Absorb-ccc1,2-TLC1-SA,aas-.xls

2°. - Comparacion frente al espectro
encontrado  en fiProperties of  Organics
Compounds 0 [ POC5]:

[Deast
Refiactve fodex. 1 576820

Vapes Bressare (cPa) 0.220 @ 25°C; 0.880 @ 50°C; 279 @ 75°C; 774 @ 100°C; 190 @ 125°C; 420 @ 150°C
TLY: 10 ppm (48 mgim? )

[Solubiity: Hz O 1; EXOH 5, oth 5, aoe 3; b2 3, ¢l 2, py 3,CS; 3

1nfrared Specean Reference: SADG 10838

Infrared Peaks (! x 3080 2000 2780 1600 1550 1450 1390 1220 1120 1020 910 B0 780 720 690

ence: HIST 69 ¥ 143
Peaks. 116(100) 11580} 63(17) 39(16) 58(14) 117(12) 114(11) 8%(11) 578) 65(7)
Magnetic Resonnce Referesce VAR 227

Magneiic Resenance Peaks (ppn) 336 56 8 CDCly

Magne
Uksviolet Spectrum Refevence: SAD 308
[Ubraviolet Peaks (nm): 200(211) 280{944) 248(17300) MeOH

4Name: 1H-Indene

Synonym: Indonaphthene
Molecular Formula:  CgHg

CAS Registry Number:  95-13-6
MERCK Index Number: 4851
Beilstein RN: 635873

Beilste in Reference: 4-05-00-01532

Molecular Weight:  116.16
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Boiling Point (  C): 182

Melting Point ( " C): -1.8

Density (g/cm °): 0.9960%

Refractive Index:  1.5768%°

Vapor Pressure (kPa):  0.220 @ 25°C; 0.860 @ 50°C;
279 @ 75°C; 7.74 @ 100°C; 19.0 @ 125°C; 420 @
150°C

TLV: 10 ppm (48 mg/m?®)

Solubility:  H,O 1; EtOH 5; eth 5; ace 3; bz 3; chl 2; py 3;
Cs;3

Infrared Spectrum Reference: SADG 10938

Infrared Peaks (cm !): 3080 2900 2780 1600 1550
1450 1390 1220 1120 1020 910 860 780 720 690

Mass Spectrum Reference: NIST 69764 WILEY 1434

Mass Spectral Peaks: 116(100) 115(80) 63(17)
39(16) 58(14) 117(12) 114(11) 89(11) 57(8) 65(7)

'H Nuclear Magnetic Resonance Reference: VAR
227

'H Nuclear Magnetic Resonance Peaks (ppm): 3.3
6.5 6.8 CDCl;

Ultraviolet Spectrum Reference: SAD 308

Ultraviolet Peaks  (nm): 290(211) 280(944)

248(17300) MeOH

La linea de picos de su espectro de masas se copian en

otr a hoj a da c8lculo Excel

columnas de forma que queden en cada celda el
fragmento de masa y su abundancia; y tras reemplazar
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n(n, por dos espacios en blanco,
datos y se copian para &efectuar
trasponiendo los valores de fila a columna. Se aplica de
nuevo la conversion de texto en columnas utilizando el
Afespacio e nomob deparadoo para aque los
fragmentos de masas queden frente a sus
correspondientes abundancias; se reemplaza el otro
par ®ntesi s Ai)o por espacio, con
se convierte el valor en numérico y finalmente
seleccionando todos los datos se ordenan de forma

creciente a | a col umna AAO. (L
coinciden con el ejercicio anterior: insertar columna y
rellenarla con una A, 0 para guard

texto. Loégicamente en el nombre del fichero que no
pasard de ocho caracteres se hara alusion al origen de
estos datos ( en nuestro ejempl o,

e W
i

” Maes £ Onnge
.

@l = roimm |

o e |

T3t £ [ ik [ melOn | o mrn v [pamemi [Bromiteds. & €F85 B0

3°. - Resultado de la comparacion frente al
fichero Indene.ASC, obtenido importando de de la
NIST, medinate la utilidad
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: Mass Spec Calculator -- Version 3.23

File Edit Optons m AutoFragment  Window Help

Isotopic Abundance
® O . @ ()| Elemental Composition Ctrl+E | ‘
Spectrum Data Files

Ctrl+l

Ctrl+D

CoOI0E |0
Os 0z |O0%

C-0H |C -NHz

O =0 |O-NO2
ofa -]
ccloao |CSi
Cco|CF |OP
C N[CBr [CB
Cs|C1 |3

C Draw @ Fragment
IHedlawI Line I Hide I

C C

| 7 iﬁ/ Qzltl"
CH _.C—CH
e

I Composition: C9 H8

I Formula Weight: 116.06264

: Mass Spec Calculator -- Version 3.23

colcol gz

Datz
O 0@ |O )i Edt Mode Import Help

O, |Cg [O%

24

DAFA ENTRY

C-0H  |C--MH2

C =0 |C-NO2
ofe -]
ccloo O
Oo|lCF [OP
CN|CBr |CB
Cs|C1 |C13

|O Diaw (® Fragment|

Redraw| Line | Hidg

Abundance |-«

-

I Composition. C3 HE

I Formula Weight: 116.06264

INDENE.MSP, a su vez procedente del interprete
de MASAS, que se habra enviado desde
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S o e o o
JEL TR T TR

R IR
1 o)

fom, ju—

Fle Edit ¥ew Options Hep

M5 MS Interpreter Version 0.9F build 06 7 21 7 2001
is a part of the NIST Mass Spectral Search Program version 1.6/1.7/2.0
for the NIST/EPA/NIH Mass Spectral Library

Software by D. Tchekhovskoi and . Stein

Stucture Fragment Generator by R. Mistrik

NIST uses its best effort to deliver a high quality copy of its programs
and to ensure that the data shown are accurate. Howerver, NIST makes
no wanianties to that effect. and NIST shall not be liable for any
damage that may result from errors or omissions in the database

Distiibuted by the Standard Reference Data Program
of the National Institute of Standards and Technology
Copyright © 1397 by the U.5. Secretary of Commerce
on behalf of the United States of America.
All ights reserved

En conclusién, que las tres comparaciones
efectuadas para el Indene entre el simulador y los
datos procedentes de tres diferentes fuentes
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bibliogréfica, han permitido manejar distintas
habilidades de la h  oja de calculo Excel y/o utilidades de
otros tantos programas: Masslab; MS Interpreter; NIST

Search-ver si -n 2¢é as? como wutilidades
propio Word, en el manejo de figuras y formato de
texto

There were 32 Matched Masses Found

The Total Number of Unmatches Tans wes: 11
Parcentage Maiched nas: 74,4%

The Estimated Match Indexis: 0,667

There were @ Matched Masses Found
The Total Murber of Urmaiched Tons was: |
Percentage Matched was: 50,0%

The Estimated Match Index b: 0,9545

7 nr
Mass / Charge

X Allave H Transfers. C1H
mll 1™ Show Match Labels & 2H
T T -

# g
s & =
8

Entre las técnicas de separacién sobre todo
en Contracorriente de CRAIG, se haran de nuevo
diversos ejercicios de Excel que combinaran en esta
ocasiébn unos programas propios en BASIC, con el
manejo de datos y representaciones de EXCEL , ya
comentados en parte al referirnos a las
representaciones de los re  sultados de los programas en
BASIC, y otros de los que hablamos a continuacién

Cuando se inicie n las separaciones
cromatogréficas sobre papel o capa fina (TLC) para
aislar analitos contaminantes, se recordara la
Cromatografia Mudltiple Unidimensional, e incluso la
Bidimensional multiresiduo, aplicada a la
caracterizacion de aflatoxinas y se podra de nuevo
efectuar ejercicios sobre EXCEL, que aclaren cuestiones
fundamentales en la optimizacion de aquellas
separaciones.
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A continuacién se incorpora una pantalla del ejercicio
Excel sobre TLC mudltiple en el que se muestra la
posicidbn que puede obtener segun el RF asignado en
G32 para el primer desarrollo o en G40 para el
segundo. También se muestra la posicién de las dos
manchas del estandar a la mism a altura que la muestra
desconocida sombreada. La escala de color se
corresponde con valores de estandares, para poder
evaluar la cantidad de aflatoxina por comparacion
visual

También pretendemos que se familiaricen con la
SIMULACION de Técnicas Analiti cas que después
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van a manejar en el Laboratorio, durante las practicas
e incluso, puedan aprender la revisar los parametros

de evaluacion de la eficacia en cromatografia, ju nto con
el factor de resolucion el factor de capacidad, factor de
asimetr?2até, gue suelen acompa€far a

las columnas cromatograficas y que son exigidos por

|l as farmacopeasé (V®anse ejercicios
estas técnicas de separacion se e  fectuaran célculos de

RRT" (Tiempos de retencién corregido y relativos a un

estandar interno (aqui también se procedera a ejecutar

programas de EXCEL para obtener estas

representaciones que inexplicablemente no acompanan

a las aplicaciones comerciales). re cursos de la

instalacion de algunos software especificos.
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http://www.usc.es/caa/caa/ayudas-guias/guia-excel.htm#p5#p5

Para la evaluacién cromatogréafica se han venido
utilizando diferentes parametros, quizas el mas
clasico ha sido el numero de platos teéricos o
eficacia, que se define como el producto d e una
constante: 16 por el cuadrado entre la relacion

del tiempo de rete ncién (RT) y el ancho del pico
en la base , Wb, como se define en la USP; o de
554 por cuadrado de cociente del tiempo de
retencion y el ancho a media altura , W1/2h , como
se establec e en la EP . Tanto es asi que cuando
empezamos a disponer de integradores
programables se nos ocurri6 modificar el "report"

de forma que se podia ver las siguientes pantallas:
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< 193.144.68.15

DISK FILE: BADGE2 . RAW FROM / &.A/ JECTED AT:

CH=
FILE 1 METHOD © RUN

PEAI# AREA%

DISK FILE: BADGE2 . RAW FROM / B.A/ INJECTED AT:

CH=
FILE 1 METHOD o] RUN 2 INDEX 2

AREA% AR| 3C PK HT

ecla para continuar . . .

i nicio | | &7n | | | e |[@Soy ||| @ @ m e I - - NI TS T

El programa aparece publicado en:

Autores (p.o. de firma): J. SIMAL GANDARA, J. DE
LA MONTANA MIGUELEZ, P. PASEIRO LOSADA y J.
SIMAL LOZANO

Titulo: Determinacion de la eficacia en sistemas
cromatogréaficos: aplicacion a los integradores
programables de Spectra -

Physics (conectados o no a un ordenador
compatible) y a los cromatégraf os de gases de la
serie 8000 de Perkin -Elmer
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Ref. revista Técnicas de Laboratorio Libro:

Clave: A Volumen: 159 Péginas, inicial: 464 final:
469 Fecha: 1.990

y de él, se copia una pagina que muestra el
listado en BASIC utilizado para obtener aquellos
resu Itados, asi como las expresiones del calculo de
la eficacia; factor de resolucién; factor de
capacidad?é

I
cromatografia

Anexo |

Listado del programa en GWBASIC llamado PLATOS.BAS

Actual ment e, aunque s e di spone

que proporciona n estos parametros, se hace
necesario confirmar  algunos de estos datos , por
lo que , de nuevo, usando una hoja de célculo
Excel y Paint de Windows, se puede tratar de
comprobar el AMailing
asimetria), definidko como Wb 0.05 /2f, esta vez a
0.05 de altura. Trasladese la figura siguiente a
Paint y medir segmentos en la base a 0. 05 de
altura (estéan dibujados), colocando el cursor en la
correspondientes intersecciones para leer, en la
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parte inferiord er echa de Paintoey dal or

i Wb o . H8gase | o mismo para el
RT=7,44, debe dar en este caso 1.58

valor de Wb | 213|

valordef | 63| ERES I ELY
valor de 2f 126

valor de Wbi2f 169047619

N
R TR T

1,69387755

20| FILENAME BADGE1RAW METHOD: BADGE2FIL EP
21 PEAK  RET. RESOLUTION TAILING TH.PLATE CAPACITY
22 TIME FACTOR ~ FACTOR NUMBER  FACTOR

648 169 4608

NOTA .- todos los vinculos incluidos en estas
Web, abren las aplicaciones respectivas en
mi ordenador portatil. Otros usuarios veran
limitadas sus aplicaciones, ya que no dispondran
de software aqui utilizado y/o deberan configurarlo
con igualdad de rutas de ac  ceso (en este sentido
ofrezco mis  servicios para asesorar su
reinstalacion... ). Igualmente habra podido
resolver muy diferentes cuestiones practicas
mediante el uso de Excel
http://www.usc.es/caa/caa/TLC2 -potem -Absorb -
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http://www.usc.es/caa/caa/TLC2-potem-Absorb-ccc1,2-TLC1-SA,aas-.xls

ccel,2 -TLC1-SAaas - .xIs Algunos de los cuales se
explican o desarrollan en las ayudas a los Demos
http://www.usc.es/caa/caa/ayudas -quias/qu ia-
Demos.htm _

Los métodos para la cuantificacion son cuatro, su
seleccion pasa por interpretar este cuadro, tomado
de la ayuda de Chrom -Card, véase a continuacion:

! About Chrom-Card D_(|

-+ Chrom-Card 32-bit

—

— Yer 1.07 Sept 15th, 2000

Thermalluest [kalia 5.p.A.
Tel:+33 2 36053 201 Fax+39 2 95063 225

8L

.

AL

{ilna

Running on: ‘Windows 98
05 Version: 5.01 Build: 2600

A

Thermalluest, Strada Rivoltana 20030 Fodano Milan [c] 1990-2000

it

0k

I

< Chrom-Card for Windows.

Ardwo Edodn Marcador Opoones  Ayuda
Corvenio| ingce | Apge | imeens |
Calculation method

This box defines the calculation method used to convert peak areas into concentrations. The method selected should be based on its applicability to the sample
material and the accuracy required. The methods provided may not exactly match methods presently being used by some chromatographers. Therefore it is
recommended that the user review all 4 methods and selects the most appropriate, one for the sample material and the circumstances dictated by it

Guidelines for selecting calculation methods -

Are the results
in Concentration —— No —> Area
required 7777

|

Yes

Can all components

be accounted for 7 — Yes > |
|
No

|
Is Injection pre-
cise and Chroma-

tographic. conditions ~— Yes ~> Extemal Standard
Stable ?

Note! WCC INI file contains the variable to change the calculation for exteal standard
[WCC Configuration]
Calculation Conc/Area=1

When the variable is set to 0. the system performs the caiculation of the response factor dividing the Area by the Concantration
When the variable is set to 1, the system performs the calculation of the response factor dividing the Concentration by the Area
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Area %
The Area % calculation of each component of interest (i) is performed in the following way:

Area %(i) = Areali) / (Area(1)+Area(2)+_ _Area(n))

Where:

% Area(i) = The percentage of the total areas or heights represented each component (i).
Area(i) = The Area or Height of the component (i)

(Area(1)+Area(2)+.._Area(n) = Total of areas or heights off all peaks in the chromatogram.

Normalized Area %
The Normalized area calculation of each compenent of interest (i) is performed in the following way:

Calibration of each component of interest (i)
RF(i) = CC(i)/Area(i) * (AreaRefVCC(Ref])
Where:

RF(i) = The Response Factor for component (i).

CC(i) = The Amount of component (i) in the calibration sample.

Areali) = The Area or Height of the component fi)

CC(Ref) = The amount in the calibration sample of the component identified as reference
Area(Ref) = The Area of the Reference component.

Analysis of each component of interest (i)
)=(RF () * Areai))/(Sum(RF(i)*Area(i) XF

Conci) = The percentage of component i prasent in the analysis sample

RF(i) = The Response factor for component (i) calculated in the calibration wn

Area(i) = The Area or Height of the component (i) peak measured in the analysis run

XF = The total percentage of the analysis sample by the integrated in the if other than 100. (Sample Table)
Sum(RF(i)*Area(i) = The summation of all the detector response comected areas in the chromatogram

Note! Chrom-Card permits the use of a single reference peak.

External Standard
The External standard calculation of each companent of interest (i) is performed in the following way-

Calibration of each companent of interest (i)

RF(i) = Area(i) / CCIi)

Where:

RFii) = The Response Factor for component (i).

Avea(i) = The Area or Height of the component (i).

CC(i) = The Amount of component (i) in the calibration mixture, measured in the same units as desired for the sample analysis result.

Analysis of each component of interest (i)

Conc(i) = (Area(i) / RF(i) * (XF/SA)

Where:

Conc(i) = The amaunt of component (i) in the analysis sample. The units are the same as those used for CC(i) in the calibration sample
Area(i) = The Area or Height of the component (i) peak measured in the analysis run.

RFii) = The Response factor far i in the un

XF= A multiplYing factor whose use is optional

SA = A dividing factor whose use is optional.

Internal Standard
The Intemal standard calculation of each component of interest (i) is performed in the following way:

Calibration of each component of interest (i)
RF(i) = (Areali) * CC{is) / (Area(ls)'CC()
Where

RF(i) = The Response Factor for component (i

he Amount of component (i) in the calibration sample.

e Area or Height of the companent (i)

Avea(ls) = The Area of the Intemal Standard peak.

CC{ls) = The amount of the Intemal Standard used in the calibration sample

Analysis of each component of interest (i):
Conc(i)=( ( Area(i}1$ ) / ( Area(ls|'RF() ) )}/ SA * XF

Conc(i) = The amount of component i present in the analysis sample. If this value is required in percentage, set XF=100 (Sample Table)

1S = The amount of intemal standard added to the analysis samples. Units of measurement must be the same s those used in measuring the sample amount.
SA =The amount of sample material measured

e Response factor for the component (i) calculated in the calibration run

e Area or Height of the component (i) peak measured in the analysis run

RF(ls) = The response factor of the intemal standard is 1, by definition

Avrea(ls) = The area of the intemal standard peak in the analysis run.

XF = A scaling factor (muliplier) which may be used as a conversion factor. ff the Cone(i) is required in percentage, XF must to 100; othenwise, its use is optional

Note! Chrom-Card permits ta use up to 5 intemal standards
In "Component Table" you may define up to 5 standards and with Time Events” you can program the use of the diflerent standards on a time basis.

With the event "Intemal std to be used. . you divide the entire run into the desired sections where the declared intemal standards have to be used

€.g. you declare 3 Intemal standards in "Companent Table" at 15 min (istd 2) and 25 min (Istd 3).

In “Time Events" you enter an event “Intemal std to be used...” at 15 min and 25 min, this permits to calculate all peaks from 0 to 14.9999 min with reference to
First Interal standard (10 min|

From 15 to 24.9999 min all peaks are referred to the second intemal standard (20 min) and from 25 to the end of run all peaks are calculated with the third intemal
standard (30 min)
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En este ejercicio los alumnos elaboran archivos de
métodos con el software Wi nner sobre Windows
(WOW), al objeto de familiarizarse con estos nuevos

parametros:

™ Integrator Method Setup [Untitled]
File Window Help

Method Description  [Default Method

Calibration Information Statistics Report

Method Type Calibration Type «
" Area Percent @ Single Level o 'l
" Mormalizati  Multi ol ~
¥ Internal Std.

" External Std. Calibration Fon o 0K

Number of Levels l:l Calibration Interval El Cancel
Ini, HLevel 1 Injections/Sample l:l

Integration Parameters Report Parameters
Peak Width: El * Default Concentration Units: l:l
Peak Thieshold: " Areas [Heights]

[” Expected Concentration Mode

Minimum Area: l:l  Heights [Areas]

Calibracion; numero de niveles; tabla de Componentes;
Factor de Respuest aé

Component Table [BADGEZ.FIL] .

Method Discription:  Default Method

Method Type: Intemnal Std. L
Mumber of Levels: 1 Cancel
Type of Fit: Single Point

Add Edit Delete |
Peak # |Retention | Component Peak
Time Name Attribute
1 6.46 15 1 Int.Std. & RRT Ref
2 744 5 1 None
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En esta seccion se pretende que los alumnos de nuevo aprendan a
buscar ( Aperscde o0f)acielni tlaurglae s |l os
es decir, con los datos que se incluyen en estos vinculos y los que
ellos puedan localizar, elaboraran una monografia de algun compuesto
que hayan incluido en su cuadro; incluiran en ella, ademas del
hipervinalo a su cuadro, los resultados de los aspectos legislativos
gue puedan corresponderle en el grupo de alimentos que les hayamos
asignado. Los resultados podran exponerlos en clase para compartir
sus experiencias con el profesor y el resto de la claskisin
elaborando una simple presentacion de PowerPoint de Microsoft,
similar a la que se utiliza en el modulo de concepto de esta disciplina,
contando con nuestra colaboracion y asesoramiento.
BUSQUEDA DE LEGISLACION VIGENTE (Reglamentacion
Técnico Sanitaa y Métodos Analiticos, estos ultimos se podran
ayudar de la Web sobreNALISIS BROMATOLOGICOS
Andlogamente a la anterior seccidon los alumnos efectuaran la
busqueda del grupo de impamas asignado, asi como los oficiales en
uno de los grupos:
Tema 14: CARNES, Y DERIVADOS; AVES Y CAZA y otros
alimentos de los capitulos X y Xl del Cédigo Alimentario Espafiol.
Tema 15 PESCADOS Y DERIVADOS; MARISCOS Y
DERIVADOS, CARACOLES.(XII'Y XIII)
Tema 16: HUEVOS Y DERIVADOS; LECHES Y DERIVADOS;
(XIVY XV)
Tema 17- GRASAS COMESTIBLES (XVI)
Tema 18: CEREALES (XVIl); LEGUMINOSAS (XVIII);
TUBERCULOS Y DERIVADOS (XIX); HARINAS Y DERIVADOS
(XX).
Tema 19: HORTALIZAS Y VERDURAS (XXI); FRUTAS Y
DERIVADO S (XXII).
Tema 20- EDULCORANTES NATURALES Y DERIVADOS (XXIII)
Tema 21: CONDIMENTOS Y ESPECIAS (XXIV).
Tema 22: ALIMENTOS ESTIMULANTES Y DERIVADOS (XXV).
Tema 23: CONSERVAS ANIMALES Y VEGETALES (XXVI): Platos
precocinados y preparados congelados; prodtas dietéticos y de
régimen; alimentos enriquecidos y sustancias enriquecedoras.
Tema 24: AGUAS, HIELO, (XXVII); HELADOS (XXVII);
BEBIDAS NO ALCOHOLICAS (XXIX).
Tema 25: BEBIDAS ALCOHOLICAS (XXX).

y seréan ellos los que comenten sus resultados.

=

——====% CONSULTA DIRECTA DE LEGISLACION
mm——
bugalicia
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http://www.usc.es/caa/MetAnalisisStgo1/PROGRAMA.htm
http://www.bugalicia.org/interface.asp?bdd=7

DESDE LOS PUESTOS DE RED UNIVERSITARIA DE
GALICIA (BUGALICIA)

Guia practicas.htm

En esta Seccion de los programas se muestran 5 grupos de practicas
multiples:

Practicassimulacion de Técnicas Analiticas

138) Unas referentes a manipulacion de espectros de infrarroje

con el programa de Mattson Instruments 1998,

Espectroscopia infraroja WINFIRST.Ink , de Mattson

WINFIRST 3.57 May 29 1998

© 1992-1998 Mattson Instruments. Madison. Wl

MATTIO 3.57 MATTSCAN 357
MATTMATH 3.57 MATTBPR 3.57
MATTSRH 3.57 MATTCOM 3.57

Contact Mattson Instruments Service Dept.

5225 VYerona Road, Madison, Wl 53711-4495 USA
Phone: 1-800-839-5515 (USA)

Phone: 1-608-276-6373

Fax: 1-608-273-6818

Como ya hemos comentado anteriormente,hemos podido
comprobar que en los jamones de cerdos sometidos a engorde suelen
presentar pequefios noédulos o corplesciblancos de cerca de un
milimetro de tamafio que analizados se correspondeifacbirosina,
Tyrosine, (Tyr). O mediante el programa de-Biad HaveltAll:( E) |,

B

HaveItAll(tm)
IR qgue permite abrir los espectro en formato JEGAM
bajad® de Internet, comextension .DX o DX, que despuése podran
salvar en otro formato ya asumible con el WinFirst.

22y 42) Un segundo grupo @eomatografia:

Acceso direcko a WOW. Nk soyexe

posibilitanmanejar los diferentegiterios de evaluaciode la eficacia
(nimero de platos tedricodpctor de asimetria, factor de resolucion;
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http://www.bugalicia.org/interface.asp?bdd=7
http://www.bugalicia.org/interface.asp?bdd=7
http://www.bugalicia.org/interface.asp?bdd=7
http://www.usc.es/caa/caa/programa%20de%20practicas.htm
http://www.usc.es/caa/caa/WINFIRST.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/HaveItAll- IR.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/WOW.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/SST.pif

factor de capacidad. Asi como loa diferentes formas de valorar la
proporcion de un componentea por el % de areadjormalizacion;

estandaexterno; estandar interno
Se Utiliza el ChorrCard version 1.07 de 2000, Termo Queso lItalia

+*

S.p.A. Chrom-Card A-0 (3).Ink,
y WINner sobre Windows version 2.0, 1998

El tercer grupode préacticashace alusién al manejo de técnicas de
luminiscencia con software FL  WinLab de  PerkirEImer

AL WinLab(3)Ink

El cuarto contiene aplicaciones de:

ki

A).- GasedMlasas, a distintos niveles con Masslalf*33LAB (2).Ink y

con QualBrowser version 1.4 Thermo Electrén Corporation 2003.

E BEE|
ElEEREOEENEEEEER I E]
= -3
Sample ID: muestra fresca 14 g 1hB0min B0mlimin Acquired on 06-Jun-1396 at 17:06:41
MJ00022 Scan El+
X1 nass Tie
oo ' 3.40e7
RT
11.206
kS
BE22 17518
1 .043 7 12440
‘J- 8299 . l wETe 22,153
o T T T T T RN RALRE LARRE| T T T T T T T T T T T T
soo | iopoo | 1sboo | obo | 2eb | oo | asboo | doboo | 4sod | fobon | 55603
Spectrum -9 ﬂ

File Edit “Yiew Process ‘Window Help

EMEIERNEENERRE
MJ00022 B=E

MJOD02Z 1 (8 680)

10 A9 58 57
EJ 55 72
jﬁ 82
* L
2 &1 s3] o[ 73 =1 | % 101
A0 S s LI TN es orse B!z air i 1pazs 168460171 181 103109106
L N L L s e AL L s A M s K LA M A e Sl TR miz
a0 50 a0 70 a0 G0 00 110 120 130 140 150 180 170 180 190 200

OGP 13:01

Gl T TOIOT T 821 | d2e o[ =mon. [CHIRTE
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http://www.usc.es/caa/caa/Chrom-Card A-D (2).lnk
http://www.usc.es/caa/caa/FLWINLAB.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/MASSLAB.lnk

<= Library

File Edit Wiew Process Window Help

-Jel

List

25144-04-1

i

Acquired 17:05:41 at 17:05; Mﬂ

Cempound Name

for

CYCLOPENTANOL, 2-METHYL, TRANS-
CYCLOPENTANOL, 2-METHYL, CIS-
CYCLOPENTANOL, 2-METHYL:
HEXANAL

1.2-CYCLOPENTANEDIOL, TRANS-
3-CYCLOPENTENE-1.2-D10L, OIS
CYCLOBUTANDL, 2 ETHYL
CYCLOHEXANOL

CYCLOPENTANOL, 3-METHYL:
2-HEXEN-1-OL, @)

ﬂ_f

818
790
aa0
778
780
751
7
735
715
e21
Fon

R

B

Sample ID: muestra fresca 14 g 1hG0mMIN GOmiimin

MID00Z2 BE 8.680)

100
% 5|
o

Ra1E

100 -
%3 4‘1‘/ o7
o, ‘||\ sl

71
Ll

"
a4 SBs7

7\72 a2
m[ ‘/3393,1m
oot

Reverse fit factor [REY): 916

i

31720

Lkl
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HIST 1581: CYCLOPENTANOL, 2-METHYL:, TRANS-

82
|53 100
T

Hit1

a0

&0

a0

trrrrer
100 120

T
140 180

T miz
180 200

Compound Mame: CYCLOPENTANOL, 2-METHYL-, TRANS-

Synonym
holecular Weight: 100
25144-04-1

aH

ae

el

Sample ID: muestra fresca 14 g 1hB0min B0mimin
Acquired: 06-Jun-1086 at 17:05:41
Library: NIST
MJO0D22 621 (8.620) Cm (821-1521)

100

30 9358

%
£
N

P

A

7z

Forward Fit: 818, Reverse Fit 816

EE

=) 22
SN N

&0

an

T
400 120

T
190 180

T miz
150 200

TrTnicio FCEAZACIc A

»

T @21 - wze | Mo E0% RO 13:03

Finalmente, en este apartado, al objeto de comprobar la utilidad
de los métodos analiticos, adjuntamos unas copias de pantallas de

la separacion gascromatografica y la identificacion de BHT en

GC-M S éQualBrowser.lnk de

Identificacion de BHT, mediante software de GEGVIS, de Termo

Eletron Corporation

Gual Browser version 1.4 SR

Coppright © Thermo Electron Corporation 1393-2003
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http://www.usc.es/caa/caa/QualBrowser.lnk

RT: 268-1369
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T . e
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miz

TIite Search Yew Tooks Window Help =3
EC T T LT

£ - -
/'M..[w.s_.,|v.-(:.—|.._l

Esta software per mite-adke m&s DaXwor,i rq ufei
hayan bajados de la Web NIST u otras; y estén guardados en una
carpetadentro de la que contenga el progradi&TMS.

Estamos preparando una seccion que recoge con mas detalles la
manipulacién de moléculas, espectros de IR, MASS, NMR (d€®)y
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http://www.usc.es/caa/caa/nistms.exe.lnk

B).- HPLC-con detectores de UV y/ FL(HP ChemStation for
LC, Rev. A.06.01 de Hett-Packard 1998 vy manejo de
Bibliotecas de Polycyclic Aromatic Hidrocarbons (PAHS) y/o
confeccionadas por los alumnos.

Otro ejemplo serd la identificacion de residuos de
Benzo[a]pireno, tras su separacion cromatogréfica usando un
detector UV (HPLC-DAD Instrument 1 Offline.lnk , de Hewlett
Packard
Igualmente presentamos una pantalla con el resultado final

HP Chem5tation for LC
@ Rev. A D601 [403]

Copyright © Hewlett-Packard 1990-1998

Esta vez haciendo uso de la bibliotecas de esta casmetial y de
uno ejemplos de la misma.

Benzo[a]antraceno

* Instrument 1 (offline 1): Data Analysis - [of |
file Graphics Integration _Calibration Repon Spema Baich View Abort Help
- 3 o] (3] Soeerm.

Matyadit oo
ciadrg MANA0F

63


http://www.usc.es/caa/caa/Instrument%201%20Offline.lnk

C).- Simulaciones de Resonancia Magnético Nuclear

ChemDraw
Chemoffice (Chem Draw. Ultra, v ¢ Ultra 8.0 (2)

| — | ssu s CRDEUSY- A E] ]
A
9&; ChemNMR 'H Estimation
|
\é‘a r P e P
i 999
= B e N
~O| S
AL
% &) Essmtion qualty bloe = gocs, magents = medium, 160 = 0ugh
e
8 f]
]
=]
0o
Q0|
=
o0

5i B

ylo con ACD/labs MNR  “mr ik Hnmr.Ink

Qui - © W & G Poonmie Frrowie @3- 15 9 - LB E

PROGRAMA DE PRACTICAS
(Contaneudes e s 0

pei 14 5 70,
NGRS DN Ok | P
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http://www.usc.es/caa/caa/CNMR2.EXE.lnk
http://www.usc.es/caa/caa/HNMR2.EXE.lnk

3%) Aplicaciones de espectrometria de Fluorescencia de Perkin Elmer,

== -
TR I A

e ni e

eSS 8 S )

W,
[Tl

s 1| | 3030 o .| = b e 10 | et [

El quinto grupo hace alusibn a los aspectos micrograficos de
componentes extrafios en alimentos (impurezas morfoldgiftagp-
centeno)(azafrancanelacafé) impurezas modidgicas cereales
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http://www.usc.es/caa/caa/trigo%20centeno.pdf
http://www.usc.es/caa/caa/trigo%20centeno.pdf
http://www.usc.es/caa/caa/azafran%20canela.pdf
http://www.usc.es/caa/caa/impurezas%20morfologicas%20cereales.pdf
http://www.usc.es/caa/caa/FLWINLAB.lnk

Jé’-’-&l“«

Finalmente, con relacion a la bibliografia, se muestra como
otra nueva Web. En efecto, B ésta seccibn es necesario tener
instalados los diferentes programas y crear una carpeta en el disco
C:\bromacaaseminarj donde se copianlos accesos directos y
deben funcionar con sus correspondientes iconos de la Web, algo
similar ocurre con los programas de practicas y con el cuadro que
en anteriores secciones hemos visto. Puede que sea nhecesario
incluir esta ruta en el Apat ho

http://www.usc.es/caa/caa/referencias.htm
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T

De esta lista de referencias abro mi curriculum y al activar mi
curriculo y el hiperviculo a D. Aniceto Charro Arias, mi maestro,
puede leerse un breve semblacpa algunas fotos de su que hacer
acad®mi co: Orl a, é& en mi t oma de
merced a estas Nuevas Tecnologias se edita en Winword, y se
magnifica a un tamafio mas visible para reconocer el paso del tiempo
en las personas presentes .
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FE Breve semblanza de D - Microsoft Internet Explorer
archivo  Edicin ¥er  Favoriios  Herramientas  Ayuda [
Qus - © B B €] Luimess frrown W] @3- @ - I %3
Direccian @ ity . LsC. £5/caa/caa/ayudas-guias/char ro-arias /Breve %20semblanza%20de %200%20anicet %20t harro%20ar s, htm u I Vinculos * @~

Google [G~ Ve o ® G O S P 9 B 1 sockmarksy P | O popups oy |2 ) settings~

A

Breve semblanza de D. Aniceto Charro Anas (1903-197%)

(Fotografia tomada del cuadro de Felipe Criado
Mace en Vigo 18 de mayo 1903

| —FACULTAD bE—
t ¢ FORNACI
*P E-érmqu L9
| © cgho
i 2 ® 00;’;
60. VU0

ossgeced0d
0% g6
Cursa los estudios de Farmacia en Santiago de Compostela. Orla 1923- 1924 E “
Realiza su Tesis Doctoral en Madrid (1926), bajo la direccidn del Prof. Dr. D. José Casares Gil, que fue medalla mimero 6 de la

&

® Intermet
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