ESPECTROMETRIA DE MASA DE MACRO MOLECULAS

CARRERA: Licenciatura en Ciencias Quimicas

CODIGO: 4142

Caracter: optativa

Duracion: 60 horas

Carga Horaria Semanal: 2 semanas 30 horas semanales Tedricas-practico: 6 horas por dia
Cantidad de ciclos de dictado anuales: 1 cuatrimestre

Sistema de evaluacidon y promocion: Seminario-examen final

Puntaje: 3 puntos.

Correlatividades: Para_cursar: TP Analisis Instrumental. Para dar final: Final de Analisis
Instrumental.

PROGRAMA

Parte 1: Métodos de ionizacion

1- El andlisis de iones gaseoso moleculares como herramienta analitica, espectrometria de masa
(MS). Analisis de bio-macromoléculas por MS. Determinacion de pesos moleculares y de estructura
quimica. Fundamento de los métodos de ionizacién dtiles basados en desorciéon (FD, FAB, SIMS,
LD, MALDI, UV-MALDI) y en nebulizacion (ES, TESI, ESI), campo de aplicacion de cada uno,
ventajas y limitaciones. La problematica de preparacion de las muestras para UV-MALDI-MS y
ESI-MS.

2- UV-MALDI: Absorcién de s6lidos. Excitacion con fuentes laser de 266 y 337 nm. Fendmeno de
desorcién / ionizacion. Analisis de los iones gaseosos generados. Espectrometria de masa por
desorcion laser (LD-MS). Uso de fotosensibilizadores (matrices) en la region UV para inducir
desorcion del aceptor (analito). Espectrometria de masa con desorcion/ionizacién inducida por laser
ultravioleta aisitida por una matriz (fotosensibilizador) (UV-MALDI-MS). Propiedades de las
matrices. Preparacion de las muestras. Generacion de ién molecular intacto e induccion de
fragmentaciones.

3- ESI. Generacion de iones moleculares policargados. Modelo de Dole (RMC) (Taylor; Coulomb;
Raleigh). Desarrollos de Fenn. Determinacion de la relacion m/z. Influencia del medio en el proceso
ESI (polaridad, pH, sales). Nano-ESI. Z-ESI.

4- Fundamento de los analizadores de iones gaseosos de uso actual (TOF, Q, IT, FTICR, OrbiTrap),
campo de aplicacion, ventajas y limitaciones.

5- La fragmentacion como herramienta analitica en espectrometria de masa. Formas de evitarla y
formas de inducirla. Accesorios o celdas CAD, CID, ECD, IRMPD, EIl. Espectrometria de masa
tandem (MSn ). Modo de operacion PSD en el analizador de “tiempo de vuelo” (TOF). La
fragmentacion en procesos UV-MALDI y en ESI.

6- Equipamiento comercial actual por combinacion de UV-MALDI y de ESI con diferentes
analizadores de iones (i) solos (Q, TOF, IT, FTICR, OrbiTrap) o (ii) en tandem (QQQ, Q/TOF,
Q/IT, IT/TOF, TOF/TOF, Q/FTICR). Criterio para seleccionar la combinacién mas ventajosa.
Posibilidades y limitaciones.

7- Protocolos actuales de trabajo en proteémica y glicomica y otras “Omicas”. Combinacion de
datos experimentales con banco de datos y programas de simulacion (“a novo”). Protocolos de
trabajo “buttom-up” y protocolos “top-down” 6-Conclusiones. UV-MALDI vs ESI en el campo de
las macromoléculas, competencia 0 complementariedad?

Parte 2: Aplicaciones

Determinacion de pesos moleculares y de estructuras de bio-macromoléculas (proteinas,
nucleotidos, nucledsidos, vitaminas, etc.) y macromoleculas en general. Analisis de modificaciones
postraduccionales en proteinas. Analisis de complejos moleculares nativos. Folding y unfolding de
proteinas. Andlisis de la composicitn de biopolimeros (oligosacaridos, polisacaridos y compuestos
glicoconjugados), determinacién de la estructura, del peso molecular y de la relacién cuantitativa de



los oligbmeros. Comparacion de UV-MALDI-MS y ESI-MS con otras técnicas de uso en la
analitica de macromoléculas (espectrometrias de masa: FD-MS, FAB-MS, SELDI (SALDI), DIOS
y SIMS; técnicas cromatogréficas: SEC; técnicas electroforéticas). Aplicaciones concretas en el
campo de la biologia molecular, en el campo de control de calidad de alimentos, de manitoreo en
librerias combinatorias, en organomtélicos y en polimeros sintéticos.
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