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SCIENCES ANALYTIQUES

ANALYSE NON CIBLEE ET SUSPECT SCREENING PAR LC-HRMS : DE L’ACQUISITION AUX
TRAITEMENT DES DONNEES, APPLICATION AUX PETITES MOLECULES

OBJECTIFS

Acquérir et approfondir les connaissances théoriques et pratiques du couplage LC-HRMS
Connaitre les méthodes de traitement des données

CONTENU PEDAGOGIQUE

A - INTRODUCTION SUR LE COUPLAGE LC-MS

Brefs rappels sur la chromatographie en phase liquide haute performance (HPLC)

» Optimisation et conditions standards de séparation

Spectrométrie de masse : principes fondamentaux né ires a la réalisation d’un couplage
y Généralités
» Sources : sélection de tampons, optimisation phase mobile, adduits

» Analyseurs : résolution, mesure de masse exacte, mode d’'acquisition, parameétres de détection
» Calibration

B - DIFFERENTES APPROCHES EN HRMS

Ciblé, suspect, non-ciblé
Critéres de spécificité, d’identification
Prétraitement des données en non ciblé

» Calibration, extraction de linformation, filtration des données, alignement de spectres et chromatogrammes

C - TRAITEMENT DES DONNEES : OUTILS DISPONIBLES ET CRITERES DE CHOIX

Outils chimiométriques
Stratégies d’annotation de composés

Bases de données
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