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Dans le cadre de la recherche de composés volatils marqueurs de la qualité des
aliments, nous avons développé un outil logiciel de purification des spectres de masse en
mélanges complexes. Cet outil permet d’analyser de zones chromatographiques ciblées et
d’extraire des spectres purs impossibles a obtenir manuellement ou avec les outils logiciels
disponibles sur le marché. Actuellement, ce logiciel de déconvolution spectrale fonctionne
de maniére interactive sur des régions d’intérét choisies ; ce qui est un avantage par rapport
a I'approche « boite noire» des outils existants. A terme, une version automatisée traitera un
chromatogramme complet en laissant a I'opérateur la possibilité de retraiter une région
particuliere en semi-automatique. Ce logiciel réalise [I'analyse des signaux de
chromatographie en phase gazeuse monodimensionnelle couplée a la spectrométrie de
masse. Sa mise en ceuvre donne, aux possesseurs de systéemes de chromatographie en phase
gazeuse-spectrométrie de masse (GC-MS), la possibilité d’identifier un nombre important de
composés supplémentaires présents dans leurs chromatogrammes unidimensionnels. Cet
outil compléte également l'information apportée par les équipements de séparation
physique tels que la chromatographie en phase gazeuse bidimensionnelle couplée a la
spectrométrie de masse a temps de vol (GCxGC-MS/tof). En effet, il permet d’explorer les
signaux de la seconde dimension ou subsistent encore de nombreuses co-élutions
résiduelles. Le principe de notre logiciel repose sur I'utilisation d’'une cascade d’algorithmes
réalisant successivement 1) la détection des pics présents dans toute zone du
chromatogramme, 2) la sélection des pics éligibles, 3) I'ajout des pics retenus dans le
processus de calcul des spectres purifiés.

Afin d’évaluer objectivement les performances du logiciel, nous avons fait le choix
d’identifier de la maniéere la plus exhaustive possible les composés volatils présents dans
plusieurs zones de co-élutions complexes obtenues par analyse GC-MS. Pour cela, nous
avons ré-analysé ces zones par chromatographie en phase gazeuse bidimensionnelle de type
« Heartcut » couplée a la spectrométrie de masse (GC-GC-MS) ; ceci afin d’obtenir une liste
de référence des substances présentes dans les coélutions. Les résultats présentés
comparent les performances du logiciel pour extraire des spectres purifiés (i) aux
performances de référence de l'analyse « Heartcut», a celles (ii) de 3 opérateurs
expérimentés utilisant un logiciel constructeur (MSD ChemStation) et a celles (iii) d’un
logiciel libre de déconvolution (Amdis V2008). Une fois les spectres calculés par notre
application, I'identification des composés volatils a été réalisée sur la base de leur similitude
avec les spectres de référence et de la cohérence de leurs indices de rétention relatifs.

Pour la mise en pratique, nous avons analysé 3 zones de coélutions complexes choisies dans
le profil chromatographique d’un produit alimentaire (huile d’olive). Pour I'ensemble de ces




3 zones, nous avons considéré les 3 criteres suivants : nombre de composés proposés et
nombre de composés correctement identifiés (méthode manuelle avec 3 opérateurs, AMDIS
ou notre logiciel) ainsi que le facteur de qualité des identifications. Lequel facteur ainsi que
I'identification sont estimés par MSD ChemStation pour les trois méthodes utilisées. Les
résultats ont montré que I'approche logicielle développée est prometteuse car elle présente
systématiquement des performances supérieures a celles des opérateurs manuels ou a
celles du logiciel AMDIS. Ses performances d’identification sont naturellement inférieures
mais proches de celles obtenues aprés séparation physique de type « Heartcut » (GC-GC-
MS). Ces résultats démontrent le potentiel de notre application interactive de traitement de
signaux de chromatographie. Par son interactivité elle offre a I'opérateur I'accés aux
informations pertinentes lui permettant de se consacrer a I'analyse qui conduira a une
déconvolution optimale des pics de la zone étudiée du chromatogramme.
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