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Transformar una muestra “material“ en 
un conjunto de resultados “significativos“

20.3 µg/kg

Preparación de muestra

El primer problema del analista

¿Cómo?



Proceso MANUAL de Preparación

Muchas etapas

Mucho material de laboratorio y reactivos

Mucho tiempo

Habilidad/Formación del operador

Posibilidad de Errores



¿DEMASIADAS MUESTRAS?

¿TODO  A LA VEZ?

¿A TODA PRISA?

¿Por qué Automatizar un Proceso?

¿Resultados “algo” dispersos?
¡EL AUTOMATISMO MEJORA LA 

PRODUCTIVIDAD!



 Resultados analíticos de mayor calidad e independientes del usuario

 Menor carga de trabajo manual poco productivo para el Laboratorio 

 Más tiempo disponible para las tareas de mayor importancia: Evaluación de resultados, 
Desarrollo de métodos, control de calidad, etc.

 Menor exposición a reactivos y disolventes tóxicos

 Aunque no necesariamente sea más rápida que un proceso manual, puede trabajar
durante la noche o en el fin de semana.

Ventajas de la Preparación de Muestra Automática
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Gerstel MPS-ROBOTIC
 Para GC ó Para LC ó de Sobremesa
 Torreta Estándar ó Torreta «Pro»  con cambio 

automático de herramienta («Tool»)
 Una ó Dos Torretas
 85, 120, 160 y 200 m de Rail para una gran 

capacidad de accesorios y/o muestras

GC

LC
Sobremesa

«Tools»



Gerstel MPS-ROBOTIC
 Para GC ó Para LC ó de Sobremesa
 Torreta Estándar ó Torreta «Pro»  con cambio 

automático de herramienta («Tool»)
 Una ó Dos Torretas
 85, 120, 160 y 200 m de Rail para una gran 

capacidad de accesorios y/o muestras

GC

LC Sobremesa

«Options»



Herramientas: «Tools»

ALEX Tool HSTool SPME Tool

MPS Robotic «Pro»
Intercambio Automático de Tool



Adaptador Múltiple ATEX/ALEX

Permite combinar en un único cabezal:

- Inyección de líquidos (Jeringas 1- 1000µL)
- Transporte de viales a un agitador/calefactor
- Introducción de Twisterstm (Desorción)
- Introducción de Tubos con Adsorbente (Desorción)
- Introducción de Tubos con Microviales (Desorción)
- Cambio automático de Liners (ALEX)
- Head Space Dinámico (DHS)

Combinando todas estas funciones puede realizar tareas 
complejas de preparación de muestra y encadenar métodos con 
técnicas distintas en una misma secuenciaUSM Tool

De serie en todos los MPS Robotic



Adaptador Múltiple ATEX/ALEX

Twister (SBSE) Liquidos/Solidos (ATEX) Sorbentes (TD) Cambio Liner (ALEX)



Accesorios: «Options»

Quick Mix
µSPE y SPE Filtración

Evaporador mVAP BalanzaSPE On-Line (SpeXos)

Encapsulador
Desencapsulador



Gerstel MAESTRO Software

Control Integrado en Openlab
y Mass Hunter (Agilent)

Control completo de todos los 
accesorios Gerstel

Control FACIL de todas las funciones:
- Posiciones
- Velocidades
- Transporte
- Calefacción
- Dispensación
- Agitación
- Ultrasonidos, Centrifugación…



MAESTRO PrepBuilder
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MAESTRO PrepAhead y Scheduler

Solo marcar la casilla

X

PrepAhead solapará en el 
Método aquellas partes que sean 
posibles reduciendo el tiempo 
total de análisis.

Scheduler nos muestra de forma gráfica el tiempo 
total de la secuencia



Maestro 100% integrado en Mass Hunter (Agilent)

Un único método (Agilent+Gerstel)

Una única secuencia (Sample Prep+Inyección)



ALEX: Cambio Automático de Liners

Cambio automático del liner entre 
inyecciones

Programable en la secuencia



ALEX: Cambio Automático de Liners



¿Por qué MPS Robotic con Doble Torreta?

3-MCPD en Aceites/Grasas

Fármacos Tratamiento del Dolor

Opiaceos – THC



¿Por qué MPS Robotic Dual Head?

- Instalación simultánea de accesorios 
para diversas técnicas en una misma 
secuencia (p. ej. HS e Inyeccion líquida, 
o HS y SPME, etc)

- Derivatización e Inyección (FAMES, 
Glicidol y 3-MCPD, MOSH/MOAH, THC 
y Opiáceos, Extracción Suelos…).

- Aceleración de procesos (P.ej. Dual 
SPME, p.ej.)

- Automatizaciones Complejas (p.ej. 
Mixture Maker)

Flexibilidad y Adaptación

Dual SPME

Mixture Maker



Estrategias de 
Automatización



Estrategias de Automatización

Identificar las etapas críticas:

¿Es posible automatizar TODO el proceso?
¿A un coste/dificultad moderado?

Trituración/Extracción

Centrifugación

SPE

Concentración

Redisolución
Análisis Instrumental

Tiempo de procesado
Complejidad y Error
Material Utilizado



Estrategias de Automatización

Proceso por lotes (en paralelo)

Trituración/extracción

Centrifugación

Los procesos que pueden realizarse en 
paralelo no son críticos en la automatización 
y pueden eliminarse. 

A mayor nº de muestras en paralelo mayor 
productividad

Concentración                                    

Redisolución/Adición ISTD                                   

Redisolución

Proceso secuencial

Análisis Instrumental



Estrategias de Automatización

Optimizar el proceso secuencial:

Muestra 1 Muestra 2 Muestra 3

¿Pueden “solaparse” algunas etapas?

Los procesos que puedan “solaparse” 
deben tratar de incluirse en la 
automatización



Ejemplo de proceso en paralelo

Extracción SBSE -Twistertm



Ejemplo de proceso en paralelo



Ejemplo de proceso secuencial

Extracción en Fase 
Sólida (SPE)



Ejemplo de proceso secuencial

Extracción en Fase 
Sólida (SPE)



Procedimiento
Normalizado

de Trabajo
(PNT)

~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~~~~~~~~~~
~~~~~~~ MPS Tools + MPS Options = Caja de Herramientas

Diseño de una Automatización: Primer paso
EMULACION



Reducción de escala
- Volumenes
- Pesos

Diseño de una Automatización: Segundo paso
REDUCCION DE ESCALA



Cálculos para la Reducción de Escala

250 mL muestra -> extracción -> evaporación -> 1 mL volumen extracto
Factor de Concentración = 250

15 mL muestra -> extracción -> evaporación -> 60 µL volumen extracto
Factor de Concentración = 250

Misma Concentración



 Almacenar y manejar pesos y volúmenes pequeños
-> Reducción de costes

 Menor consumo de disolventes y reducción de los residuos
-> Reducción de costes

 Posibilidad de automatización
-> Ventajas comentadas al inicio

 Concentración comparable de los analitos en el extracto final
-> Resultados y sensibilidad comparables

Ventajas de la reducción de escala



 Automatización de Protocolos Generales
- Extracción Liquido/Liquido - ó Liquido/Solido (LLE/LSE)

- Extracción en Fase Sólida (SPE)

- Preparación de Estándares de Calibración

- …

 Automatización de Protocolos Específicos (“etapa a etapa”)
- Manejo de Líquidos

- Agitación, Vortex

- Extracción y disolución en baño de ultrasonidos

- Calentamiento

- Evaporación

- Filtración

- Centrifugación

- …

Posibilidades de Automatización

Flexibilidad: 
Parámetrizable

Reproducción de 
métodos manuales:

Emulación



Maestro Software



Sample Prep

Chromatographic
Run

Maestro Software



Automatización de 
Protocolos Generales

Preparación de Estándares
de Calibración



Manejo de Líquidos

Jeringas

Estaciones de Disolvente
y Diluidores

Pipetas



Herramientas y OpcionesJeringas

Balanza

Gradillas Cajones 
Termostatizados
(Stacks)

Encapsulador/Desencapsulador

Estaciones de 
lavado



Pipeteo Manual Pipeteo Automático



Asistente de Dilución



Cálculo Automático de las 
diluciones considerando el
hardware disponible
La Dilución parte de una solución
madre de stock
Adición de hasta dos estándares
internos (o mezclas)



 Lee todos los códigos comunes 1D-2D 
 Dos modos de operación

 Comprobación de un Código preintroducido
 Almacenamiento del Código leido

 Modo de operación adicional:
Generación de la secuencia por el código
 Generación Automática de la secuencia al leer los

códigos de barras.
 La secuencia se importa desde LIMS y se 

comprueban los códigos
 Es possible utilizar “códigos específicos” para 

estándares y QCs

SID 2 Lector – Secuencia por Código de Barras



Extracción

Líquido-Líquido
Automática



Extracción Liquido/Liquido Automática (ELL)

Adición
Solventes/ISTD Extracción

Centrifugación
Separación de Fases

Evaporación
Reconstitución

(Derivatización)
Injección



Extracción en Fase Sólida
(SPE)

Automática



Extracción en Fase Sólida Automática (SPE)

Extracción
(Derivatización)

InjecciónFiltración
Adición

Solventes/ISTD
Evaporación

Reconstitución



Micotoxinas en Piensos

DIN EN 17194



 Aflatoxinas B1, B2, G1, G2 (AfB1, AfB2, AfG1, AfG2), Deoxynivalenol (DON), Fumonisina B1 
(FB1), Fumonisina B2 (FB2), HT-2 Toxina (HT-2), T-2 Toxin (T-2), Zearalenona (ZON) y 
Ocratoxina A (OTA)

 Tóxicas y carcinogénicas

 Se requieren estándares internos marcados con 13C para compensar los efectos de matriz

Micotoxinas en Piensos según DIN EN 17194



50mL tube - 5 g ground sample + acetonitrile/water/formic acid (79/20/1) – 10mL
Extract 30 min on a shaker

Centrifuge Sample 4 min at 3000 g (due to sample/tube size offline)
transfer 500 µL in 2 mL PP vial + 25 µL ISTD

Evaporate to dryness in mVAP

250 µL 0,1 % formic acid in methanol
shake 0,5 min

250 µL 0,1 % formic acid
shake 0,5 min

Filtration over 0,2 µm Nylon syringe filter

5 µL injection
Nucleoshell Bluebird RP18 50/2 mm 2,7 µm (Macherey-Nagel)

A: 0,1% formic acid 5 mM ammonium-formiate
B: Methanol 0,1% formic acid 5 mM ammonium-formiate

Automatización con el MPS

Parte Manual

La calibración con estándares en
disolvente que incluyen los ISTD 

comienza AQUI



mVAP 
evaporatorFilter traySample tray

Filtrate tray



Cromatogramas
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Acrilamida en Café

DIN EN ISO 18862 



Cartuchos SPE de 1, 3 y 6 mL 
adaptados para el MPS.

Disponibles directamente de 
Macherey-Nagel y Bekolut, 

adaptables desde otros
proveedores.





 Manual:

- Extracción de la matriz de café molido

- Limpieza con reactivos Carrez

 Automática:

- Acondicionamiento del Cartucho de SPE (CHROMABOND® ABC18, 6 mL, 500 mg (Macherey Nagel, 
Düren, Germany, REF 730533.MPS) con 5 mL de metanol y 5 mL agua

- Añadir 5 mL del extracto filtrado al cartucho de SPE y recoger el eluato

- Lavar el Cartucho de SPE con 3 mL water y recoger el eluato

 Inyectar una alicuota en el Sistema LC-MS/MS

Preparación de Muestra

Cartridge before 
and after cleanup



y = 0.0019x + 0.4978
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Filter Coffee

y = 0.0017x + 0.4709
R² = 0.9993
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y = 0.0017x + 0.9026
R² = 0.994
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Cereal Coffee

Calibración por Adición Estándar

¡Gracias!



3-Monocloropropanodiol

(3-MCPD) y Glicidol

en Aceites y Grasas



3-MCPD Workstation

También On-Line con el GCMS/GCQQQ



Cannabinoides y 
Metabolitos en Pelo 
Humano

-

Protocolo con ELL y SPE

Δ9-Tetrahydrocannabinol (THC)



Δ9-Tetrahydrocannabinol (THC)

Cannabinol (CBN) Cannabidiol (CBD)

Determinación de 
cannabinoides como

evidencia de 
consumo de cannabis



¡Gracias!

Institute of Legal 
Medicine in Gießen, 

Germany



Digestion 
de pelo con
1 M NaOH

Extracción con
Hexano/AcEt

Centrifugación y 
separación de fases

Evaporación y 
Derivatización

Inyección en 
GC-MS



CBD CBNTHC

THC-COOH THC-OH

Determinación
adicional de los

metabolites del THC 
para mayor evidencia

del consumo de 
cannabis



¡Gracias!

Institute of Legal 
Medicine in Cologne, 

Germany



Digestion 
del pelo
con 1M 
NaOH

Extracción SPE Derivatización
con MSTFA

Evaporación a 
sequedad

Inyección en 
GC-MS/MS



Limites de Detección

T. Kieliba, O. Lerch et al. 
Drug Testing and Analysis

11 (2019) 267-278 



Disolución y Extracción de 

Polímeros

TDM

Total Disolution

Methodology

DOW CHEMICAL



Disolución de los pellets por 
agitación en caliente (Solv. 1)

Adición de disolvente de 
extracción (Solv.2)

Decantación y recuperación 
del sobrenadante

Transferencia a un vial de 2mL 
para su análisis posterior por 
GCMS ó LCMS

Extracción de aditivos en pellets de Poliolefinas



Aguas

Glifosato/FMOC LCMSMS

Suelos y Sedimentos

Pesticidas/PAHs/TPH

Organoestannicos

(Pendiente de Publicación)



¡Gracias!

LABAQUA 
www.labaqua.com



Adición
Solventes/ISTD Extracción

Centrifugación
Separación de Fases

Evaporación
Reconstitución

(Derivatización)

MPS Robotic/Robotic Pro Dual Rail 2000cm
Algunos accesorios incluidos



Proyecto Global de 

Automatización de 

Procesos

REPSOL

CENTRO DE TECNOLOGIA



¡Gracias!

REPSOL
CENTRO DE 

TECNOLOGIA

- Adición de líquidos 
con control de  peso

- Mezcla con/sin 
Calefacción

- Filtración
- Evaporación y 

Reconstitución
- Lavado
- Dispensación 



Per- y polifluoroalquil

Substancias (PFAS) en Agua

por medio de SPE online



Automation for GC/MS and LC/MS | GERSTEL

Gracias por su 
atención

Canal GERSTEL - YouTube


