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Introduction

Dans le cadre de la recherche de margueurs volatils de la qualité des aliments, nous avons développé un logiciel de purification de spectres de masse de composeés volatils en coélutions chromatographiques
complexes. Ce logiciel, nommé « MS3 » pour « Mass Spectra Separation Software », permet une séparation interactive ou automatisee des spectres en melange a partir de fichiers de donnees
chromatographiques. En mode interactif, différents criteres sont offerts a l'utilisateur pour qu’il puisse optimiser la purification dans une zone choisie. Grace a un algorithme de classification des formes des pics
(m/z), l'utilisateur sélectionne les plus pertinents pour purifier les spectres des composés coelués. Le logiciel MS3 a éte testé sur des coelutions complexes ou il a montré sa robustesse en présence de pics de
formes variées, tres imbriques et de hauteurs tres différentes. Un exemple de purification de spectres dans une zone complexe est présente ici. Ce poster est en deux parties ou dans la premiere sont
présenteées les fonctionnalités du logiciel en mode interactif ; dans la seconde partie, ses performances sont comparées a celles de 3 opérateurs expérimentés et a celles du logiciel AMDIS.

Partie 1 : Présentation du logiciel MS3
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manuellement des spectres suffisamment purifiés pour étre identifiés correctement.

Conclusion

Le logiciel MS3 de purification spectrale que nous d’extraire davantage de composes des signaux. Testé  imbriqués et de hauteurs trés différentes. En cela, il  impossible. Toutefois, dans sa version actuelle, il ne
avons developpé permet d’avoir une vision detaillée  sur des coélutions complexes, il a permis de proposer constitue une aide précieuse lors des operations de  permet de traiter que des zones de petite taille. Dans le
des signaux obtenus par spectrometrie de masse. Cet  des structures inaccessibles avec les logiciels auxquels  dépouillement de chromatogrammes particulierement cas de coélution parfaite une séparation physique par
outil offre aux analystes qui ne possedent pas la il a eté est comparé. Le logiciel MS3 a montré sa  pour traiter les zones complexes et riches en pics chromatographie bidimensionnelle est indispensable.
chromatographie  bidimensionnelle la possibilité  robustesse en présence de pics de formes variées, trés  coelués ou [D’identification s’avére difficile voire
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