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Parmi les nombreuses données omiques qui décrivent le fonctionnement biologique d’un orga-
nisme, le métabolome suscite un intérêt croissant car, il est plus proche des phénotypes d’intérêt
et peut donc avoir un potentiel important pour la recherche de biomarqueurs. La spectromé-
trie par résonance magnétique nucléaire (RMN) est une technologie haut-débit qui produit des
spectres caractéristiques du mélange complexe de métabolites présents dans un échantillon d’inté-
rêt. Cependant, leur interprétation biologique est difficile car ceux-ci ne donnent pas une mesure
explicite des différentes quantités de métabolites présents dans l’échantillon.

Une approche prometteuse pour l’analyse de ces données consiste à identifier et quantifier
les métabolites présents dans le mélange complexe à partir de son spectre et à réaliser l’analyse
statistique sur les résultats de cette quantification. Nous avons donc développé une méthode
d’analyse automatique, encapsulée dans un nouveau package R/Bioconductor, ASICS, qui per-
met l’identification et la quantification globale et automatique des métabolites dans un spectre
RMN [1]. Cette méthode de quantification, décrite à l’origine dans Tardivel et al. [2], est basée
sur une librairie de spectres de référence (spectres obtenus à partir de métabolites purs). Le
mélange complexe g est défini comme une combinaison linéaire des spectres de la librairie de
référence fi ◦ Φi : g(t) =

∑p
i=1 βifi(Φi(t)) + ε(t) with βi ≥ 0 où β = (β1, . . . , βp) correspondent

aux coefficients associés à ces spectres et ε au bruit. Une procédure de sélection de variables est
implémentée pour obtenir un estimateur de β parcimonieux en contrôlant le Family Wise Error
Rate (FWER) avec un risque α. Notre approche inclut, en outre, différents pré-traitements in-
novants, notamment concernant l’alignement des spectres, afin de permettre des quantifications
plus précises en utilisant l’information simultanée apportée par plusieurs spectres.

Les performances de ASICS ont été comparées à celles des approches concurrentes sur un
mélange complexe synthétique de 21 métabolites ainsi que sur des données d’échantillons sanguins
pour lesquelles des dosages directs de métabolites cibles étaient disponibles. ASICS obtient de
meilleures performances que ses concurrents en terme d’identification et de quantification, pour
un temps de calcul réduit.
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