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données en RMN-'H, dans un contexte d’expériences métabolomiques.
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1- PMFB -UMR 1332, INRA, F-33140 Villenave d’Ornon
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Objectif : Visualiser un jeu de données métabolomiques complet et permettre d’identifier les
groupes d’échantillons et les variables analytiques pertinentes (VAP) correspondantes pouvant
expliquer leur discrimination.

Les techniques analytiques, dont la RMN-'H, produisent des signatures spectrales contenant
I’information utile recherchée. Outre cette information, c’est aussi et surtout ses variations en
fonction des facteurs du plan expérimental choisi que 1’on souhaite mettre en évidence.

Il convient tout d’abord de gérer ces données, en leur associant des métadonnées (ontologies)
permettant de les classer selon leur groupe d’appartenance. Ensuite, afin d’extraire 1’information de
la signature spectrale, des traitements sur les spectres (lignes de bases, bruits, réalignement) sont
nécessaires. Selon 1’objectif visé, les traitements seront différents :

1/ identification de métabolites : une déconvolution permettra de séparer et de quantifier les
pics (lorentziennes) cachés notamment sous des épaulements ;

2/ recherche des VAP sur les signatures: extraction de la partie informative des spectres a
I’aide de la transformée en ondelettes discrete (DWT) ; découpage des spectres en zones distinctes
(non chevauchantes), réalignement des spectres par zone, découpage des zones en régions (buckets)
de tailles variables (1 VAP = 1 bucket).

Pour interpréter un jeu de données métabolomiques complet, deux stratégies complémentaires
sont utilisées : 1/ une visualisation interactive des spectres superposés et coloriés selon différents
critéres (basés sur les métadonnées) ; 2/ un scénario d’analyses biostatistiques incluant le traitement
des données manquantes, la normalisation des données, la sélection (réduction) éventuelle des VAP
et des analyses multivariées (PCA, ICA, ou PLS) ou univariées.

Pour chaque étape de ces deux stratégies, il existe de nombreux outils (« home made
toolboxes », logiciels gratuits ou commerciaux) nécessitant de nombreuses manipulations afin de
constituer un pipe-line complet. Une base de données de gestion de profils métabolomiques a
I’instar de MeRy-B [1] (plantes, http://www.cbib.u-bordeaux2.fr/MERYB), permet déja de gerer
I’ensemble des données et des métadonnees. En associant les outils de traitements précités, une telle
base de données se transforme en un véritable outil de travail performant en simplifiant 1’ensemble
des taches tout le long de la chaine des traitements.
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