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QUIMICA ANALITICA AVANZADA
EN CIENCIAS DE LA VIDA

GUIA DE LA ASIGNATURA

3 ECTS

30 horas presenciales

e Curso/Asignatura: Quimica Analitica Avanzada en Ciencias de la Vida
e 292Semestre

e Postgraduados

e Modalidad Curso Presencial

e Prerequisitos: Graduado en Quimica o Equivalente

e Area de Conocimiento: Quimica Analitica

DESCRIPCION DEL CURSO

La metabolomica, la protedmica y la lipiddmica son todas disciplinas “0micas” pero con diferentes
requisitos, asi como flujo de trabajo y tipo de informacidn proporcionada. El objetivo de este curso es
ofrecer a estudiantes graduados conocimientos de todas ellas, e identificar el potencial valor de la
informacién obtenida de aplicacién en el drea de las ciencias de la vida. Para ello, en primer lugar, el
curso cubrird los aspectos principales de la espectrometria de masas molecular, incluyendo las
innovaciones mas recientes en el disefio de equipos, con sus ventajas y desventajas, asi como el detalle
de los procesos de espectrometria de masas de utilidad en la elucidacidn estructural. En segundo lugar,
tratara los fundamentos de las técnicas de separacion de alta eficacia acopladas a la espectrometria
de masas, mecanismos de separacion, instrumentacion, tratamiento de muestra y aplicaciones.

Por ultimo, el curso abarcara los tipos de estudios de metaboldmica, protedmica y lipidémica basados
en las diferentes aproximaciones. Se describirdn estrategias de procesado de datos, las etapas en el
analisis dmico y se evaluard sus fortalezas y debilidades desde una perspectiva critica a través del
estudio de una seleccidn de articulos cientificos previamente publicados. Ademads, se describirdn
diversos recursos de bioinformatica de uso actual.

1. Espectrometria de Masas. Clases tedricas 7h
1.1. Introduccién y conceptos generales sobre espectrometria de masas MS

1.2. Instrumentacion: fuentes, analizadores y detectores
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1.3. Espectrometria de masas en Tandem
1.4. Acoplamiento de técnicas a MS
1.5. Elucidacién estructural. Fundamentos de la fragmentacién de moléculas organicas.

2. Técnicas de separacion acopladas a la espectrometria de masas. Clases tedricas 3h

2.1. LC-MS
2.1.1. Conceptos esenciales sobre LC-MS
2.1.2. Mecanismos de separacion. Principios esenciales de RP-LC & HILIC. Nano LC.
2.1.3. Instrumentacién en (U)HPLC
2.1.4. Optimizacidn de las separaciones en LC-MS
2.2. GC-MS
2.2.1. Conceptos basicos en GC-MS. indice de retencidn
2.2.2. Instrumentacion en GC-MS. Bloqueo de tiempos de retencion.
2.2.3. Cromatografia de gases bidimensional
2.3.4. Pretratamiento de muestra. Derivatizacién
2.3. CE-MS
2.3.1. Conceptos generales en CE-MS
2.3.2. Mecanismos de separacion. Principios basicos de CZE & MEKC
2.3.3. Instrumentacién en CE-MS

3. Protedmica + Metaboldmica + Lipidomica. Clases tedricas 15h (5h +5h +5h)

METABOLOMICA: 5h

3.1. Introduccién a la metabolémica. Conceptos basicos.
3.2. El proceso analitico en metaboldmica

3.3. Disefio experimental

3.4. Control de calidad y aseguramiento de la calidad en metabolémica

3.5. Procesado de datos, reprocesado, alineamiento, normalizacidn, escalado, filtrado. Analisis
estadistico.

3.6. Identificacion. Bases de datos. Confirmacién.

3.7. De la identificacion de datos a las rutas metabdlicas

3.8. Validacidn de marcadores

3.9. Aplicaciones clinicas y bioquimicas

LIPIDOMICA: 5h

4.4.1. Introduccidn a la lipidomica
4.2. Aproximaciones analiticas en lipiddmica
4.2.1. Diseio experimental

4.2.2. Preparacion de la muestra
4.2.3. Perfil dirigido de lipidos segun su clases
4.2.4. |dentificacidn de lipidos basada en MS: conceptos
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4.3. Procesado de datos e identificacion de lipidos
4.3.1. Lipiddmica dirigida y no dirigida
4.3.2. Herramientas bioinformaticas en lipiddmica

4.4, Andlisis de datos
4.4.1. De la identificacion de datos a las rutas metabdlicas

4.4.2. Interpretacion funcional de los resultados
PROTEOMICA: 5h

5.1. Introduccién a la protedmica
5.1.1. Deteccién y cuantificacidn de niveles de proteina

5.1.2. Deteccidn y cuantificacién de modificaciones proteicas
5.1.3. Deteccidn y cuantificacién de localizacidn proteica subcelular
5.1.4. Deteccidn y cuantificacién de interacciones proteicas

5.2. Aproximaciones analiticas en protedmica
5.2.1. Disefio experimental

5.2.2. Preparacion de muestra

5.2.3. Idenficiacion de proteinas basada en MS: conceptos

5.2.4. Aproximaciones protedmicas en la identificacién de proteinas
5.2.5. Tecnicas para identificaciéon de proteinas: PMF y PFF

5.2.6. Protedmica cuantitativa

5.2.7. Nuevas tecnologias

5.3. Procesado de datos e idenficiacién de proteinas
5.3.1. Bases de datos de secuencias proteicas
5.3.2. Maquinas de busqueda
5.4 Andlisis de datos
5.4.1. De la identificacion de proteinas a las rutas metabdlicas

5.4.2. Interpretacion funcional de los resultados
Clases practicas: 5h
2 Aproximaciones: dirigida y no dirigida. Muestras: células de mamiferos

a) Protedmica con herramientas disponibles online gratuitas
i) Generacidn de base de datos FASTA con Uniprot (SwissProt)
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ii) Transformacién de datos a mzML con MSConverter y el asistente ProteoWizard

iii) Maquinas de busqueda: OMSSA y X!Tandem con SearchGUI

iv) Generacion y evaluacion de resultados: PeptideShaker para visualizacién de péptidos y

proteinas. Analisis de modificaciones PTM

b) Metabolémica con herramientas disponibles online gratuitas
Preprocesado de datos en LC-MS y GC-MS:
workflow4metabolomics: Andlisis de datos de metaboldmica
i)Preprocesado
ii)Estadistica

iii)ldentificacién
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OBIJETIVOS DE APRENDIZAJE:

Tras terminar el curso, el estudiante debe ser capaz de:

N o vk

Revisidn critica de los analizadores de masas y fuentes de ionizacidon disponibles, conociendo
sus ventajas y desventajas, incluyendo los modos de trabajo en analisis en MS en tdndem
Reconocer modelos de fragmentacién de moléculas organicas principalmente de metabolitos
pequefios, proteinas y lipidos.

Discutir ampliamente los diferentes mecanismos de separacién acoplados a MS en
metaboldmica, protedmica y lipidémica.

Conocer y entender los diferentes métodos de tratamiento de muestra y sus limitaciones.
Identificar todas las etapas del estudio y sus diferentes enfoques o aproximaciones

Discutir el uso de software publico en el reprocesado de datos y andlisis de rutas metabdlicas
Adquisicién de habilidades basicas en el uso de bases de datos utiles como recursos de
acceso gratuito

Explicar a personas no especialistas la forma en que estas tres disciplinas “6micas” pueden
proporcionar informacidn de valor en las diferentes areas de las Ciencias de la Vida.

ACTIVIDADES FORMATIVAS:

Seminarios y talleres: 25h

Clases practicas: 5h

Aprendizaje auténomo del alumno: 60h
Esfuerzo total del estudiante: 90h

EVALUACION DEL APRENDIZAJE:

ASISTENCIA A CLASE

Para poder acogerse al sistema de evaluacion continua es precisa la asistencia al 75% de las
clases de teoria (se realizardn controles de asistencia). Ya que el alumno puede faltar el 25%
del total de las clases, no se admitiran justificaciones de ausencia.

La asistencia a las clases practicas es obligatoria en un 100%.

CRITERIOS DE EVALUACION

Al final del curso: Evaluacion de la exposicion oral publica de un tema seleccionado y de la
memoria entregada. 45% y 45 % respectivamente
Clases practicas: 10%
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