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INTRODUCCIÓ 

Les substàncies poli- i perfluoroalquilades (PFASs) són una classe de compostos químics antropogènics amb una àmplia gamma d’aplicacions industrials. 

Es coneixen centenars de compostos que s’han utilitzat com a escumes contra incendis, material de revestiment, envasat d’aliments, etc [1]. Aquesta 

família de contaminants orgànics es caracteritza per una cadena alquílica perfluorada, que proporciona una elevada estabilitat física i química. Per 

aquest motiu, les PFASs estan considerades persistents, bioacumulatives i es troben presents de forma ubiqua en el medi ambient. Les principals 

famílies conegudes d’aquests contaminants són els àcids perfluoroalquilats carboxílics (PFCAs) i els sulfònics (PFSAs).  S’ha estudiat la presència de 

PFASs en biota com cloïsses, ostres, musclos i algues, però principalment en peixos [2,3]. En aquest treball s’ha optimitzat un mètode d'extracció de les 

PFASs en peixos i, per altra banda, s’han posat a punt i comparat dues metodologies analítiques, mitjançant cromatografia de líquids acoblada a 

espectrometria de masses en tàndem (LC-MS/MS, QqQ) i alta resolució (LC-HRMS, Orbitrap). 

MS/MS - QqQ 

 HRMS - Orbitrap 

Figura 1. Cromatograma d’un patró (1 ppm) mitjançant LC-MS/MS de: a) PFCAs i b) PFSAs 

a b 

PFCAs 
CF3(CF2)nCOO- Primera transició Segona transició 

Compost Ió precursor Ió producte1 CE (V) Ió producte2 CE (V) 
PFBA 213 169 11 - - 

PFPeA 263 219 11 - - 

PFHxA 313 269 11 119 23 

PFHpA 363 319 11 169 18 

PFOA 413 169 19 369 12 

PFNA 463 419 12 219 18 

PFDA 513 469 12 269 17 

PFUdA 563 519 10 269 20 

PFDoA 613 569 10 319 20 

PFTrDA 663 619 13 169 28 

PFTeDA 713 669 15 169 29 

PFHxDA 813 769 15 169 32 

PFODA 913 869 15 169 38 

 
PFSAs 

 CF3(CF2)nSO3
- Primera transició Segona transició 

Compost Ió precursor Ió producte1 CE (V) Ió producte2 CE (V) 
PFBS 299 80 39 99 28 

PFPeS 349 80 40 99 40 

PFHxS 399 80 45 99 40 

PFHpS 449 80 40 99 40 

PFOS 499 80 46 99 41 

PFNS 549 80 40 99 40 

PFDS 599 80 40 99 40 

PFDoS 699 80 40 99 40 

Analitzador QqQ (hiperbòlic) Orbitrap 
Ionització ESI (+/-) ESI (+/-) 
Anàlisi Quantitatiu/qualitatiu 

Target 
  

Quantitatiu/qualitatiu 
Non-Target (HRAM) 

Permet anàlisi retrospectiu 
  
  

Mode d’adquisició 
  
  

Single Reaction Monitoring (SRM) 
MS/MS (tàndem) 

  

Full scan ultra-HRMS 
All Ion Fragmentation (AIF) 

High-energy C-trap Dissociation (HCD) 

Resolució Unitaria 100.000 (m/z 200; 1 Hz) 
50.000 (m/z 200; 2 Hz) 
25.000 (m/z 200; 4 Hz)  

  
  

Δm: 0.7 
  

Poder de resolució 0,1-1 0,001-0,002 
Exactitud - <1 ppm (calibració interna) 
Punts d’Identificació 5 9 

CROMATOGRAFIA - HPLC 

Figura 2. Comparació  entre dues columnes cromatogràfiques per l’anàlisi de PFCAs de cadena curta 

Kinetex XB C18 2.6µm, 100 x 2.1 Luna OMEGA PS C18 5µm, 100 x 2.1  

COMPARACIÓ 

Interval de treball (m/z) 50 a 1.000 

Fragmentació -/HCD 

Resolució 50.000/25.000 

AGC 1.00E+06 

Màxim temps d'injecció 250 ms 

Taula 1. Condicions MS/MS del triple quadrupol (QqQ ) per l’anàlisi de PFCAs i PFSAs 

Figura 3. Espectre de masses del PFOS mitjançant LC-HRMS en mode d’adquisició: a) Full-scan i b) fragmentació HCD  
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18031510 #1284 RT: 10.36 AV: 1 NL: 9.44E5
F: FTMS {1,2}  - p ESI Full ms2 1000.00@hcd40.00 [50.00-1000.00]
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Compost Fórmula 
Massa 
teòrica 

Massa 
experimental 

Error 
(ppm) 

PFOS C8F17SO3
- 498,9302 498,9314 -2,4 

SO3
- 79,9574 79,9574 0 

FSO3
- 98,9558 98,9558 0 

- Perfil isotòpic experimental 
- Perfil isotòpic teòric 

C8F17SO3
- 

 
 

Taula 2. Comparació entre MS/MS i HRMS 


