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1. Resumen

El desafio a nivel global que supone la lucha contra el cambio climatico da lugar a la
basqueda de procesos productivos méas sostenibles. Una de las opciones que se esta
explorando dentro de la industria cosmética es el uso de ingredientes de origen natural.
Los hidrolatos suponen una alternativa ecoldgica para la elaboracion de cosméticos, al
poder obtenerse como subproductos de origen vegetal y mantener (atenuadamente)
muchas de las propiedades de los aceites esenciales. En este trabajo se ha analizado la
composicion de los hidrolatos de Filipendula vulgaris, para comprobar si cuenta con
sustancias bioactivas, ademas de optimizar los parametros de extraccion y discutir la
potencialidad de los compuestos obtenidos en la industria cosmética. Para ello, se ha
empleado microextraccion en fase sélida (SPME) y cromatografia de gases acoplada a un
espectrometro de masas (GC-MS). Los resultados obtenidos han permitido identificar
cuéles son los compuestos mayoritarios en la muestra, determinar las condiciones 6ptimas

para realizar la extraccion y sus posibles aplicaciones en la industria cosmetica.

1.1. Abreviaturas

e °C: grados centigrados

e Um: micrémetros

e Coslng: Cosmetic Ingredient Database

e GC-MS: cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas
e d.i.: didmetro interno

e DI-SPME: microextraccion en fase solida con inmersion directa

e DVB/CAR/PDMS: divinilbenceno/carboxen/polidimetilsiloxano

e HS-SPME: microextraccion en fase sélida en espacio de cabeza

e ISO: Organizacién Internacional de Normalizacién

m: metros



e min: minutos

e mL: mililitros

e mm: milimetros

e m/z: relacién masa carga

e PDMS/DVB: polidimetilsiloxano/divinilbenceno
e psi: libra de fuerza por pulgada cuadrada

e SPME: microextraccion en fase sdlida

2. Introduccion

El cambio climatico ha puesto de manifiesto la necesidad de desarrollar procesos
productivos sostenibles y ecoldgicos en practicamente todos los tipos de industria. Una
de las soluciones por las que han optado las empresas dedicadas a la elaboracion de

cosméticos es la busqueda de ingredientes de origen natural (1).

Otro concepto que esta adquiriendo relevancia recientemente es el de economia circular.
Se trata de un sistema cuyo objetivo principal es la eliminacion de los residuos, a traves
de su reintroduccion en la cadena productiva, y el reciclado de los productos. Esto permite
que el consumo de recursos descienda y se favorezca la conservacion del medio ambiente
(2). En concreto, los residuos vegetales cuentan con una extensa gama de areas en las que
pueden ser reutilizados debido a que las plantas presentan un metabolismo secundario
muy complejo. Actualmente la mayoria de las investigaciones se estan centrando en su

aplicacion en salud humana y alimentacion (3).

Dentro de esta filosofia empresarial, la labor de algunas empresas innovadoras consiste
en afiadir los compuestos bioactivos, presentes en diferentes extractos de plantas, en
productos cosméticos. De esta forma, se pueden revalorizar los subproductos procedentes
de plantas cultivadas con fines agroalimentarios, como especias o infusiones, pero

también de otras plantas silvestres (4). Las sustancias presentes en los extractos cuentan



con diferentes propiedades, por ejemplo, antioxidantes o antimicrobianas, lo que da lugar
a que sean buenos candidatos para formar parte de productos cosméticos ecoldgicos (5).

Por un lado, los aceites esenciales se producen a partir de una destilacion al vapor o seca
de materia prima natural de origen vegetal. Por otro lado, los hidrolatos, también
conocidos como aguas aromaticas, se definen como el destilado acuoso resultante de la
destilacion al vapor y la separacién del aceite esencial (6). Al estar méas diluidos que los
aceites esenciales, no cuentan con unas propiedades tan marcadas, por lo que, hasta hace
poco, eran considerados un subproducto carente de valor. Sin embargo, son obtenidos en
grandes cantidades y de manera econdmica, por lo que pueden emplearse como una

alternativa sostenible en diferentes campos de aplicacion (7).

Hasta el momento, una gran variedad de hidrolatos de diferentes especies han sido
analizados para determinar los componentes volatiles que contienen. Por un lado, como
método de separacion, se suelen emplear diferentes extracciones liquido-liquido o SPME;

por otro lado, la técnica analitica predominante es GC-MS (8).

Cabe destacar que este tipo de extractos estan formados por composiciones complejas de
diferentes moléculas (7). En este sentido, la Comision Europea, a través del Comité
Cientifico para la Seguridad del Consumidor (SCCS), refleja en una lista un total de 82
compuestos caracterizados como alérgenos de contacto para seres humanos
(SCCS/1459/11) (9). Actualmente, del total de los compuestos de dicha lista, 26 estan
incluidos en la regulacion de cosméticos (10) y se espera que en una proxima

modificacion de la misma sean afiadidos los 56 restantes.

Filipendula vulgaris es una planta perenne que se puede encontrar mayoritariamente en
praderas secas no aridas y laderas soleadas en Europa, Asia y el noroeste de Africa. Forma
parte de la familia Rosaceae y presenta flores de color blanco rosado (1). La composicion
de los aceites esenciales en esta especie ya ha sido estudiada previamente mediante GC-
MS, destacando como componentes mayoritarios el benzaldehido y el n-nonanal (11). Sin

embargo, todavia no se ha hecho con los hidrolatos.

A pesar de gue se esta investigando el uso de ambos extractos como antimicrobianos o
antioxidantes (5,7), también son relevantes en la industria cosmética debido a su gran

capacidad aromatica (8,12). La hipotesis que se plantea en este trabajo es que los



hidrolatos de Filipendula vulgaris también presentan compuestos bioactivos con
propiedades perfumantes, lo que abriria las puertas a su posible uso en cosmética. Para
demostrar esto, se analizaran dichas muestras empleando la microextraccion en fase

solida (SPME) seguido por un analisis mediante GC-MS.

3. Objetivos

Los objetivos para este trabajo son los siguientes:

- Investigar la composicién de un extracto natural de Filipendula vulgaris
(procedente de cultivo organico de origen gallego) obtenido como hidrolato.

- Optimizar un procedimiento de SPME para la identificacion de los componentes
del hidrolato mediante cromatografia de gases con deteccion de espectrometria de
masas (GC-MS).

- Discutir la potencialidad de los compuestos identificados en el extracto para su

aplicacion en cosmética natural.

4. Metodologia de trabajo

4.1. Microextraccion en fase solida (SPME)

La microextraccion en fase solida (solid phase microextraction, SPME) es una técnica
analitica desarrollada en la década de 1990, que permite combinar el muestreo, la
preconcentracion y extraccion, caracteristicos de la preparacion de muestras, en un solo
paso. Posteriormente, los analitos pueden ser desorbidos e inyectados en el equipo de
andlisis, que en este caso es un cromatografo de gases. Algunas de sus posibles
aplicaciones son las muestras ambientales, como los pesticidas, las de plantas y productos

de herboristeria, las bioldgicas o las de productos farmacéuticos (13).

Entre sus principales ventajas se encuentra su rapidez, sencillez, poco volumen de
muestra necesario, automatizacion sencilla y su posible aplicacion a elementos sélidos,
liguidos o gaseosos. Sin embargo, la mas destacada de todas ellas es que el uso de
disolventes organicos no es un requisito para llevarla a cabo, o en todo caso, el volumen

empleado es bajo (del orden de microlitros) (14). Todo lo expuesto anteriormente la



convierte en una técnica barata y medioambientalmente méas sostenible que los métodos

de extraccion tradicionales (13).

El dispositivo estd formado por una fibra de silice fundida, recubierta por una capa
polimérica ab/adsorbente. Segun las caracteristicas del recubrimiento, la afinidad por un
tipo de analitos u otros sera distinta. La fibra esta recubierta por un émbolo de acero
inoxidable, que esta unido a un soporte con forma analoga a la de una jeringuilla (Figura
1). Esto va a permitir que la fibra adopte dos posiciones: retraida y expuesta; en la primera
esta protegida y es la que se usa para perforar el septum del cromatégrafo o la capsula del
vial (13,14).

100°C

Figura 1. A: Esquema del procedimiento de SPME. B: Colocacidn de la fibra en el modo espacio
de cabeza (headspace, HS-SPME). C: colocacién de la fibra en el modo inmersidn directa (direct
inmersion, DI-SPME). Imagen creada con BioRender.com.

En este trabajo se han usado recubrimientos de polidimetilsiloxano-divinilbenceno
(PDMS-DVB) vy divinilbenceno/carboxen/polidimetilsiloxano (DVB/CAR/PDMS).
Estas estdn recomendadas para detectar analitos volatiles, aminas y compuestos

aromaticos o volatiles y semivolatiles, respectivamente (13).

Existen 2 modos para realizar la técnica (Figura 1): inmersidn directa (direct inmersion,
DI-SPME) y espacio de cabeza (headspace, HS-SPME), en ambas, se pone en contacto
la fibra con la muestra de interés durante un periodo de tiempo determinado. El primero
de ellos consiste en introducir en la matriz la fibra y que los compuestos se trasladen a la

fase de extraccion directamente; en la HS-SPME la fibra se expone al espacio de cabeza



que deja la muestra y se absorben los compuestos volatiles o semivolatiles que han pasado

a la fase gaseosa (13).

Cabe destacar que en esta técnica no se produce una extraccion completa de las sustancias
de interés, sino que se llega a un equilibrio entre la fibra y la muestra. El tiempo necesario
para llegar a esta condicion depende de la naturaleza de la muestra, pero se puede ver
reducido modificando diferentes parametros experimentales, como la temperatura o la

presencia de agitacion (14).
4.1.1. Procedimiento experimental

En primer lugar, se prepara el vial con la cantidad de muestra determinada segun el modo
de SPME que se va a llevar a cabo. Los hidrolatos de Filipendula vulgaris han sido
obtenidos a nivel industrial, a partir de las flores de un cultivo orgénico de origen gallego.
Después se afiade un clavo en el interior del vial para que la agitacion se vea favorecida,
luego se sumerge en un vaso de precipitados lleno de agua, hasta que el liquido de la
muestra quede totalmente cubierto. La temperatura de la muestra se controla a través de

una placa calefactora y se mide mediante un termometro.

El soporte que contiene la fibra se introduce en el tapon del vial controlando la
profundidad. Si se trabaja en DI-SPME se busca que la fibra quede totalmente cubierta
por la muestra, mientras que si es en HS-SPME se evita que exista contacto entre la fibra
y el liquido. Este se mantiene con la fibra retraida durante un tiempo determinado (5 min
en este trabajo concreto) para que se establezca un equilibrio de temperaturas entre el
soporte y el vial. A continuacion, se expone la fibra durante un tiempo establecido, en
este momento es cuando se produce el traspaso de los analitos. Una vez transcurrido, se

retrae de nuevo la fibra y es desorbida en el inyector del GC-MS.

Para determinar las mejores condiciones, se decide probar con los parametros recogidos

en la Tabla 1 para el modo de espacio de cabeza:

Tabla 1. Condiciones de extraccion en el modo de espacio de cabeza (HS-SPME).

Fibra Condiciones

PDMS-DVB 25°C |30 min 100°C |30 min 100°C |15 min
DVB/CAR/PDMS 25°C |30 min 100°C |30 min 100 °C |15 min




Obtenidos los resultados de estas experiencias, se determina que las mejores condiciones
para la extraccion de los analitos son en ambas fibras 100 °C y 15 min. El experimento se
repite otras dos veces, manteniendo dichos pardmetros, para comprobar la robustez de los
datos. El siguiente paso es analizar si los compuestos detectados son similares en el modo
de inmersion directa (Tabla 2).

Tabla 2. Condiciones de extraccion en inmersion directa (DI-SPME).

Fibra Condiciones
PDMS-DVB 100 °C | 15 min
DVB/CAR/PDMS 100 °C | 15 min

Ademas, para comprobar la repetibilidad del experimento se decide realizar por duplicado
el analisis con la fibora PDMS-DVB en espacio de cabeza (100 °C, 15 min).

Tanto para el modo de espacio de cabeza, como inmersion directa se usan viales de 4 mL.
En el primer caso se usa 1 mL de muestra, mientras que en el segundo se usan 4 mL de
muestra para asegurar que la totalidad de la fibra queda sumergida. Una vez terminada la

experiencia, tanto los viales como la muestra se desechan.

4.2. Analisis cromatografico mediante GC-MS

La cromatografia de gases acoplada a espectrometria de masas permite identificar
cuantitativa y cualitativamente aquellos compuestos, volatiles o semivolatiles, que se
encuentren en una mezcla, ademas de aportar informacion sobre su estructura quimica
(15).

La estructura basica de un GC-MS es la siguiente: en primer lugar, se encuentra el
inyector, que es el lugar donde se introducen las muestras que van a ser analizadas; es
posible automatizar este proceso, pero en este trabajo se ha realizado manualmente. Una

vez hecha la inyeccidn, se produce la volatilizacién de los compuestos (15).

Dentro del equipo, una corriente de gas (nitrogeno, helio, hidrégeno...) empuja los
analitos hacia la columna cromatografica. Este es el punto donde va a tener lugar la
separacion propiamente dicha, ya que los compuestos van a tener diferentes afinidades

segun sus propias caracteristicas y la fase estacionaria que componga la columna, dando



lugar a diferentes tiempos de elucion. Estos van a ser caracteristicos de cada analito segln
la fase estacionaria y la columna empleada (15).

A continuacidn, estos se traspasan a la cAmara de ionizacién del espectrometro de masas,
donde se van a generar moléculas ionizadas, después de que los analitos procedentes de
la separacion cromatografica sean bombardeados con electrones. Los iones avanzan hacia
la camara de vacio donde son alineados, gracias a un campo magnético creado por el
cuadrupolo. Después se hace un barrido con una sefial de radiofrecuencia concreta, que
provoca que solo un rango estrecho de iones m/z alcancen el detector. EI cambio gradual
de la frecuencia provoca que los iones avancen de uno en uno, dando lugar al espectro de
masas (14,15). Por ultimo, la sefial se amplifica y se traspasa al sistema informatico como

una corriente ionica, respecto a una m/z determinada y respecto al tiempo (15).
4.2.1. Procedimiento experimental

El hidrolato seleccionado es analizado mediante la inyeccion de las muestras en un
cromatografo de gases Agilent 7890A acoplado a un detector selectivo de masas Agilent
5975C. La columna usada en la separacion es apolar ZB-Semivolatiles (30 m x 0.25 mm

d.i., 0.25 um de espesor de pelicula).

El método empleado tiene una duracion total de 50 min. El inyector se encuentra a
260 °C y a una presion de 30 psi, mientras que las temperaturas del horno comienzan en
50 °C (durante 3 min), luego asciende a razon de 4 °C/min hasta alcanzar los 200 °C, se
mantiene durante 2 min, y a continuacion la velocidad de calentamiento aumenta a

20 °C/min hasta los 290 °C, manteniéndose durante 3 min.

4.3. ldentificacion de compuestos mayoritarios y sus aplicaciones

Los espectros de masas que se obtuvieron experimentalmente se comparan con los
disponibles en la base de datos de la libreria NIST, Unicamente se admiten como validas

las coincidencias que superan 850 (85%).

En el caso de las aplicaciones se realizd una bdsqueda en una base de datos de la Comision
Europea (Cosmetic Ingredient Database, Coslng), que permite buscar informacion sobre

sustancias e ingredientes cosméticos (16).



5. Resultados y discusion

5.1. Screening de compuestos mayoritarios

La identificacién cualitativa del hidrolato de Filipendula vulgaris ha permitido
determinar en total 68 compuestos diferentes y una media de 34 entre todas las
condiciones. Cada uno de ellos y las condiciones en las que han sido identificados
aparecen reflejados en la Tabla 3. Por un lado, el menor niimero son 26, que se identifican
usando el modo de espacio de cabeza con la fibra triple (DVB/CAR/PDMS), 25 °C y
30 min. Por otro lado, se detectan 38 compuestos en espacio de cabeza, con la fibra
PDMS-DVB, 100 °C y 30 min.

En espacio de cabeza, en ambas fibras, hay diferencias en la intensidad de la sefial de los
picos resultantes respecto a usar 100 °C o 25 °C como temperatura de extraccion, pero al
usar 100 °C los perfiles cromatograficos de 30 min de exposicion o de 15 son muy
similares (Figura 2). En este modo, el compuesto mayoritario siempre es el salicilato de
metilo, seguido del salicilato bencilico, si se realiza el experimento con la fibora PDMS-
DVB, o el timol si se analiza con la fibra triple. En inmersion directa (fiora PDMS-DVB
y 100 °C, 15 min), los picos de acido n-hexadecanoico, &cido linolénico, heneicosano y

oleamida son mas intensos que en espacio de cabeza.
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Figura 2. Perfiles cromatogréficos de las muestras tratadas a 100 °C durante 15 (linea negra) y
30 min (linea azul), en el modo espacio de cabeza y con la fibra PDMS-DVB. Los metabolitos
mayoritarios estan detectados y los etiquetados en rojo estan incluidos en la lista elaborada por
el Comité Cientifico para la Seguridad del Consumidor (9).



Tabla 3. Compuestos identificados por orden de elucion cromatogréfica, mediante comparacion con la NIST, en las diferentes condiciones

experimentales. Las casillas marcadas en verde y azul muestran los compuestos presentes en espacio de cabeza e inmersion directa, respectivamente.

Espacio de cabeza

Inmersion directa

PDMS-DVB Triple PDMS-DVB Triple
e CAS 25 °C_: 100 °_C 100 °_C 25 °(_3 100 °_C 100 °_C 100 °_C 100 °_C
30 min 30 min 15 min 30 min 30 min 15 min 15 min 15 min
Benzaldehido 100-52-7
Alcohol bencilico 100-51-6
Linalol 78-70-6
Nonanal 124-19-6
Alcohol feniletilico 60-12-8
Tujona 546-80-5
Acido sorbico 110-44-1
464-48-2
Alcanfor 464-49-3
(x)-Lavandulol 58461-27-1
Isomentona 491-07-6
Endo-borneol 507-70-0
. 562-74-3
Terpinen-4-ol 20126-76-5
Salicilato de metilo 119-36-8
Acido benzoico 65-85-0
Salicilato de etilo 118-61-6
1-Decanol 112-30-1
Anetol 104-46-1
Carvona 99-49-0
6485-40-1

10




Tabla 3 (Continuacion). Compuestos identificados por orden de elucidn cromatogréafica, mediante comparacion con la NIST, en las diferentes condiciones

experimentales. Las casillas marcadas en verde y azul muestran los compuestos presentes en espacio de cabeza e inmersion directa, respectivamente.

Espacio de cabeza Inmersion directa

PDMS-DVB Triple PDMS-DVB Triple

S CAS 25 °C_: 100 °_C 100 °_C 25 °(_3 100 °_C 100 °_C 100 °_C 100 °_C

30 min 30 min 15 min 30 min 30 min 15 min 15 min 15 min
Geraniol 106-24-1
106-25-2
[-Acetato de fenetilo 103-45-7

Felandral 21391-98-0

Resorcinol 108-46-3
Timol 89-83-8
Carvacrol 499-75-2

2,4-Decadienal, (E,E)  25152-84-5
2,6-Diisocianato de tolueno  91-08-7

Eugenol 97-53-0
Metileugenol 93-15-2
Cariofileno 87-44-5

Dihidropseudoionona 689-67-8
Benceno etilpentametil | 2388-04-07

1-Dodecanol 112-53-8
B-lonona 14901-07-6

Miristicina 607-91-0

Acido dodecanoico 143-07-7
(-)-Espatulenol 77171-55-2

Oxido de cariofileno 1139-30-6

11



Tabla 3 (Continuacion). Compuestos identificados por orden de elucidn cromatogréfica, mediante comparacion con la NIST, en las diferentes condiciones

experimentales. Las casillas marcadas en verde y azul muestran los compuestos presentes en espacio de cabeza e inmersion directa, respectivamente.

Espacio de cabeza

Inmersion directa

PDMS-DVB Triple PDMS-DVB Triple
S CAS 25 °C_: 100 °_C 100 °_C 25 °(_3 100 °_C 100 °_C 100 °_C 100 °_C
30 min 30 min 15 min 30 min 30 min 15 min 15 min 15 min
Ftalato de dietilo 84-66-2
t-Cadinol 5937-11-1
Ar-turmerona 532-65-0
a-Bisabolol 515-69-5
Acido miristico 544-63-8
Hidrochalcona 1083-30-3
Salicilato de bencilo 118-58-1
1-Hexadecanol 36653-82-4
2-Heptadecanona 2922-51-2
Acido palmitico, éster metilico  112-39-0
Ftalato de dibutilo 84-74-2
Salicilato de feniletilo 87-22-9
Acido n-hexadecanoico 57-10-3
Alcohol elaidolinoleilico = 506-43-4
Alcohol elaidolinolénico = 506-44-5
Linoleato de metilo 112-63-0
Linolenato de metilo 301-00-8
Acido linolénico 463-40-1
2-Nonadecanona 629-66-3
Acido octadecanoico 57-11-4

12




Tabla 3 (Continuacion). Compuestos identificados por orden de elucidn cromatogréfica, mediante comparacion con la NIST, en las diferentes condiciones

experimentales. Las casillas marcadas en verde y azul muestran los compuestos presentes en espacio de cabeza e inmersion directa, respectivamente.

Espacio de cabeza Inmersion directa

PDMS-DVB Triple PDMS-DVB Triple

S CAS 25 °C_: 100 °_C 100 °_C 25 °(_: 100 °_C 100 °_C 100 °_C 100 °_C

30 min 30 min 15 min 30 min 30 min 15 min 15 min 15 min
Hexadecanamida 629-54-9
Heneicosano 629-94-7
Oleamida 301-02-0
Estearato de isobutilo 646-13-9
Norfitano 1921-70-6
Heptacosano 593-49-7
Fitano 638-36-8

13



Ciertos compuestos son detectados en todas las condiciones en espacio de cabeza. Estos
son los siguientes: benzaldehido, linalol, alcohol feniletilico, endo-borneol, terpinen-4-
ol, salicilato de metilo, carvona, [-acetato de fenetilo, timol, carvacrol, B-ionona, t-

cadinol, ar-turmerona, salicilato de bencilo y &cido n-hexadecanoico.

Por otro lado, los que se detectan en inmersion directa, pero no en espacio de cabeza son:
acido sorbico, acido benzoico, 1-decanol, salicilato de etilo, anetol, resorcinol, ftalato de
dibutilo, salicilato de feniletilo, acido linolénico, hexadecanamida, heptacosano y fitano.

Los resultados obtenidos muestran que los hidrolatos de Filipendula vulgaris
efectivamente presentan compuestos bioactivos, como el timol o el salicilato de metilo
(17,18). Cabe destacar que se ha detectado un nimero mayor de compuestos respecto al
aceite esencial (34 de media en este trabajo vs. 17 en la bibliografia) (11), pero esto puede
deberse a diferencias en los parametros y en la parte de la planta empleada para realizar
los extractos. También hay cambios respecto a la abundancia, en el aceite esencial el
mayoritario es el benzaldehido (11), mientras que en los hidrolatos es el salicilato de

metilo.

5.2. Optimizacion del procedimiento de SPME

Después de realizar una comparacion entre todos los perfiles resultantes (Figura 3), como
ya se ha mencionado anteriormente, se ha determinado que las condiciones 6ptimas para
el analisis son el modo de espacio de cabeza, a 100 °C y 15 min de extraccion. Ademas,
es preferible el uso de la fibra de polidimetilsiloxano-divinilbenceno (PDMS-DVB), ya
que permite la extraccion de un mayor nimero de compuestos que con la de
divinilbenceno/carboxen/polidimetilsiloxano (DVB/CAR/PDMS). En cuanto al modo de
SPME, se ha optado por el de espacio de cabeza, ya que el nUmero de compuestos respecto
a inmersion directa es similar, pero la cantidad de muestra necesaria por cada experiencia

es menor (1 mL vs. 4mL).

Estos resultados indican que la microextraccion en fase solida (SPME) es una técnica
rapida y sencilla, en la que el uso de disolventes organicos no es imprescindible y el
volumen de muestra necesario es bajo; por lo que se trata de un método

medioambientalmente sostenible. Unida a la cromatografia de gases acoplada a un
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espectrometro de masas se trata de un método eficaz para la determinacion de los

compuestos mayoritarios presentes en el hidrolato de Filipendula vulgaris.

N° de compuestos segun las condiciones
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L 20 @ Inmersion
g 15 directa

3

o 10

©

z

25°C 100°C 100°C 25°C 100°C 100°C
30 min 30 min 15 min 30 min 30 min 15 min

PDMS-DVB Triple
Condiciones de la extraccion

Figura 3. Namero de compuestos identificados en cada una de las condiciones experimentales
empleadas.

5.3. Aplicacién en cosmética

De todos los compuestos determinados hay 10 que son considerados por la Unidn Europea
como alérgenos de contacto en humanos (10): benzaldehido, alcohol bencilico, linalol,

alcanfor, salicilato de metilo, carvona, geraniol, eugenol y salicilato bencilico.

Ademas, se han consultado los datos disponibles de cada compuesto en la base de datos
Coslng (16). La gran mayoria de ellos tienen varias funciones, entre las que prevalecen
la de perfumante, fragancia y acondicionador de la piel. El resto de las aplicaciones y el
namero de compuestos que se podrian usar con ese objetivo aparecen reflejados en la

Figura 4.

Algunos como el timol, el ftalato de dietilo o el acido miristico estan usandose
actualmente en cosméticos (19-21). Por lo tanto, los hidrolatos de Filipendula vulgaris

pueden servir como fuente de estos para su elaboracion.
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Aplicaciones de los compuestos

N N w
o vl o

=
o

N° de compuestos
=
Ul

0
@ W > <& > e @ & & O A0 & & O x% . N 0 0
&@Q@%&(‘“Q"Ox\“@\“é{”%“o@\@\\“@\%&\“@%\Q,&\@‘Q O L
S R N O S S G S SRV I S IR Gy N
N o‘b & & LR X & (}\‘\\ RS & S & T F Qé o &
& RS FTVF T T S P P T P € 5 o
& CSEE W ® F U0 T Ve & TF
& NS & OO ™ O P
(S Q P > GO
K & g & &
Nod & &%o\ W <

Figura 4. Aplicaciones en cosmética de los compuestos detectados.

Para algunos de los compuestos identificados en el hidrolato de Filipendula como, por
ejemplo, felandral, alcohol elaidolinolénico, miristicina o fitano existe informacion
limitada, por lo que queda abierto un enorme campo de investigacion sobre la potencial

aplicacion en cosmética u otros sectores.

6. Conclusiones

Los resultados obtenidos muestran un total de 68 compuestos identificados en los
hidrolatos de Filipendula vulgaris, siendo los mayoritarios el salicilato de metilo, seguido
del salicilato de bencilo o del timol, dependiendo de si se usa la fiora PDMS-DVB o
DVB/CAR/PDMS, respectivamente. Ademas, también se puede determinar que las
mejores condiciones de experimentacion son: muestreo del espacio de cabeza con la fibra
PDMS-DVB, exponiendo la fibra a 100 °C durante 15 min.

En cuanto a su posible aplicacion en cosmética, una busqueda en la base de datos Coslng,
indica que 54 de los compuestos han sido utilizados en la industria cosmética con diversos

fines, siendo predominantes los de perfumante y fragancia. Es preciso mencionar que, de
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todos ellos, hay 10 que estan recogidos como alérgenos de contacto en la lista elaborada
por el Comité Cientifico para la Seguridad del Consumidor (SCCS), entre los que se
encuentran el propio salicilato de metilo o el benzaldehido.

Contodo lo expuesto anteriormente se puede concluir que la hipotesis establecida al inicio
de este trabajo es correcta, por lo que los hidrolatos de Filipendula vulgaris podrian

emplearse como un ingrediente natural y sostenible en cosméticos.

6.1. Conclusions

The results obtained show a total of 68 compounds identified in the Filipendula vulgaris
hydrolates, the main ones being methyl salicylate, followed by benzyl salicylate or thymol
depending on whether the PDMS-DVB or DVB/CAR/PDMS fiber is used, respectively.
In addition, it can also be determined that the best experimental conditions are: headspace
sampling with PDMS-DVB fiber, exposing the fiber to 100 °C for 15 min.

Regarding their possible application in cosmetics, a search in the Coslng database
indicates that 54 of the compounds have been used in the cosmetic industry for various
purposes, being predominantly perfuming and fragrance. It is worth mentioning that
among all of them, 10 are listed as contact allergens in the list elaborated by the Scientific
Committee for Consumer Safety (SCCS), which includes methyl salicylate itself or

benzaldehyde.

With all of the above, it can be concluded that the hypothesis established at the beginning
of this work is correct, which means that the hydrolate of Filipendula vulgaris could be

used as a natural and sustainable ingredient in cosmetics.
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