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Développement d’une méthode d'analyse métabolomique par introduction directe 
des échantillons biologiques sur un spectromètre de masse à très haute résolution 

FTICR-MS 
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Après la production de données métabolomiques sur un instrument analytique (e.g. MS, RMN), le 
prétraitement de ces données représente une étape incontournable pour extraire des variables informatives 
et exploitables pour comprendre le phénomène biologique étudié. 
Dans notre travail, l’introduction directe des échantillons biologiques dans une source électrospray couplé à 
un spectromètre de masse à très hautes résolution et exactitude en masse, ESI-FTICR-MS, a été utilisée 
pour produire des données métabolomiques à haut débit. Ce type d’instrument étant très peu utilisé en 
routine pour des applications en métabolomique, il n’existe donc aucune méthode décrite pour réaliser le 
prétraitement des données ainsi produites. 
 
Un algorithme a été développé permettant de récupérer des données produites par une série d’analyses sous 
forme de matrice après correction de la ligne de base des spectres de masse. L’analyse de la fréquence 
d’apparition des variables dans le jeu de données obtenu a permis de sélectionner des variables informatives 
les plus largement représentées par les échantillons analysés. Une analyse en composante principale a 
permis de déterminer le facteur de dilution optimal pour la matrice biologique étudiée. Une évaluation de la 
linéarité de la réponse à la dilution choisie est réalisée à partir d’ajout de composés standards. Enfin, les 
signaux ont été annotés à l’aide de la base de données spectrale développée au CEA-Saclay. 
 
La mise en place de l’approche de production de données métabolomiques très haute résolution ainsi que de 
l’outil de prétraitement et de traitement des données FTICR-MS permettra le phénotypage métabolomique à 
haut débit de cohortes. 
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