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Al-Massarani et al. 2011 Phytochemistry 79: 129-140
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<?xml version="1.0" encoding="UTF-8" standalone="no"?>
<mzXML xmlIns="http://sashimi.sourceforge.net/schema_revision/mzXML_2.0" xmlins:xsi="http://www.w3.org/2001/XMLSchema-instance"
xsi:schemalocation="http://sashimi.sourceforge.net/schema_revision/mzXML_2.0 http://sashimi.sourceforge.net/schema_revision/mzXML_2.0/mzXML_idx_2.0.xsd">
<msRun scanCount="7801" startTime="PT0.00000S" endTime="PT52.00000S5">
<parentFile fileName="file://C:\LabSolutions\Data\Samuel\Matthieu_2014\MMS1090_Lipid6-fast 1808 5.lcd" fileType="RAWData"></parentFile>
<mslnstrument>
<msManufacturer category="msManufacturer" value="Shimadzu"></msManufacturer>
<msModel category="msModel" value="LCMS-IT-TOF"></msModel>
<mslonisation category="mslonisation" value="ESI"></mslonisation>
<msMassAnalyzer category="msMassAnalyzer" value="IT-TOF"></msMassAnalyzer>
<msDetector category="msDetector" value="MCP"></msDetector>
<software type="acquisition" name="LCMSsolution" version="3.00"></software>
</msinstrument>
<dataProcessing>
<software type="conversion" name="TTFLDataExport" version="1"></software>
</dataProcessing>
<scan num="1" msLevel="1" peaksCount="215" polarity="+" retentionTime="PT0.00S" lowMz="145" highMz="759" basePeakMz="338.340" basePeakintensity="78976">
<peaks precision="32" byteOrder="network" pairOrder="m/z-

int' >QxEc9AAAAABDER/fRk4AAEMRItEAAAAAQXUC/WAAAABDFQX3Rk4AAEMVCOgAAAAAQYUCVWAAAABDIRG2RK4AAEMII08AAAAAQZEKNWAAAABDMQ3gRk4AAEMXEROAAAAAQZYZ0g AAAABDNjbpRk4AAEM20jAAAAAAQOAPCAAAAABDQBLKRK4AAENAFiSAAAAAQOCTX
QAAAABDRy7MRpsAAENHMjoAAAAAQO0cdWAAAABDSh/sRk4AAENKI2EAAAAAQOOPPAAAAABDTRMZRK4AAENNFPRGTEAAQO0aDWAAAABDVINhAAAAAENWLXBGTEAAQ1 YW/WAAAABDYX9PAAAAAENXIt5 GTgAAQIcmMbQAAAABDWRLXAAAAAENZFodGTgAAQikaHEdOAABDW
R2rRWCAAENZIUEAAAAAQ2EGOQAAAABDYQpKRK4AAENhDe0AAAAAQ2EjygAAAABDYSdsRk4AAENhKWBAAAAAQ2QGnWAAAABDZC5PRpsAAENKMIhGTgAAQ2Q10UZOAABDZDILAAAAAENPKhYAAAAAQ2ktxUZOAABDaTF8Rk4AAENPNTIAAAAAQ20bSZAAAABDah8ARK4AAEN
qIrYAAAAAQ3QakgAAAABDACS]Rs4AAENOMI1GTEAAQ3QI9WAAAABDeij0AAAAAEN6LLGTEAAQ30WIZAAAABDhBEGAAAAAEOEEYNGTEAAQ4QVGWAAAABDhZ LIAAAA AEOFIPFGTEAAQ4WW7UZOAABDIZj0AAAAAEOLj40AAAAAQ4URIKZOAABDI5OcRpSAAEOLIaVGMWAAQ4UX
gqWAAAABD]RgKAAAAAEONGhNGZzgAAQ40cHEDOAABDjR40AAAAAEONIDEAAAAAQ40IOKZOAABD]SRGRpSAAEONJK8AAAAAQ50emwAAAABDK6 CXRk4AAEOToscAAAAAQ5WWSAAAAABDIZKJRK4AAEOVMYMAAAAAQSYXHEAAAABDIhk6Rk4AAEOWG1QAAAAAQ5 cgkwAAAABD
lyKwRk4AAEOXJMKAAAAAQ5gTpgAAAABDMBXCRPSAAEOYF+IAAAAAQskamQAAAABDMRyY5Rk4AAEOZHIGTEAAQskg+UZOAABDMSMZRk4AAEOZITKAAAAAQSYbzQAAAABDNI3ZRk4AAEOCOBOAAAAAQGR+NQAAAABDPIBPRK4AAEOKgpXGTEAAQESEOAAAAABDGSCRAAAAAE
OpKUtHNAAAQ6kriEeaQABDqS3CRzQAAEOpMABGTZAAQ6kyOgAAAABDS JyBAAAAAEOWNshGTgAAQ7ChEEDOAABDsKNaRk4AAEOWpPaEAAAAAQ7QMIQAAAABDLChvRk4 AAEOOKI1GTEAAQ7QtCWAAAABDUAT+AAAAAEO5p1VGTEAAQ7MPqgAAAABDYSaUAAAAAEO9KQIGTEAA
Q70rZWAAAABDW510AAAAAEPDN9hGMWAAQSOIQECOAABDW6SIR5pAAEPDpW1HjYAAQ8OpdUZOAABDW6EVAAAAAAEPEHY4AAAAAQ8QhIkabAABDXCP+Rs4AAEPEJMZGTEAAQ8Qozg AAAABDXSWRAAAAAEPF J/xGTgAAQ8UGZEabAABDXSzMRK4AAEPFLZEAAAAAQ8BKrKQAAAAB
DyS2bRk4AAEPJMAKAAAAAQSWILAAAAABDZCWhRK4AAEPMKBMAAAAAQS6d4wAAAABDZzGBbRpSAAEPOOtRGZEAAQ86ISUabAABDZGfBAAAAAEPPHKUAAAAAQ88gVkZOAABDZyM2Rk4AAEPPJbIAAAAAQYIMXWAAAABDOIjeRk4AAEPSK10AAAAAQQEvEAAAABDICMORK4AAE
PUJb8AAAAAQ9h3eQAAAABD2HN/RK4AAEPYTIQAAAAAQ/IgpQAAAABD 8KBSRK4AAEPYQv4AAAAARAFT5WAAAABEAVVHRK4AAEQBVGKAAAAARAFY CWAAAABEAVItRk4 AAEQBWsOAAAAARASNXAAAAABECw8ZRk4AAEQLEKAAAAAARAXMPEAAAABEDE 2vRK4AAEQMTX9GTZAAR
AxQjgAAAABEEO9XAAAAAEQQBOhGTZAARBDYXgAAAABEFyVBAAAAAEQXLXpGTEAARBCU+AAAAABEIdkMAAAAAEQh2pdGTgAARCHCJEDOAABEI2vAAAAAEQIG3SAAAAARCIABKZOAABEIN6SAAAAAEQI3ZKAAAAARCXEgYUZOAABEJe JbAAAAAEQrS7QAAAAARCINS0ZOAABEKO7

AAAAAEQU3SIAAAAARC7gXUZOAABELUH4AAAAAEQ9ZFAAAAAARD3N/UZOAABEPC+pAAAAAA==<[/peaks>
<[scan>
<scan num="3" msLevel="1" peaksCount="225" polarity="+" retentionTime="PT0.40S" lowMz="149" highMz="1412" basePeakMz="391.286" basePeakintensity="92288">
<peaks precision="32" byteOrder="network" pairOrder="m/z-

int" >QxUABgAAAABDFQL/RIAAAEMVBFdGUAAAQXUI6AAAAABDHYJAAAAAAEMFJUXGUAAAQX80XWAAAABDMN1GAAAAAEMw4KRGUAAAQZDj3QAAAABDMQAMAAAAAE MXCp9GUAAAQZEN4AAAAABD NinOAAAAAEM 2L RVGUAAAQZYWW0ZQAABDNjOIAAAAAEMrQEAAAA
AQz2wVUZQAABDPbOVAAAAAENPHeYAAAAAQO8hYkZQAABDTYTIAAAAAENPKF9GUAAAQO8r4QAAAABDWRLXAAAAAENZFodGmwAAQikaHECBAABDWR2rRpsAAENZIUFG UAAAQ1kk1gAAAABDWIMFAAAAAENaJIVGUAAAQ10qSEAAAABDZCGFAAAAAENKLK9GMWAAQ2Qx+ECB
AABDZDWhRpSAAENKOUtGMWAAQ2Q8+gAAAABDaSOWAAAAAENDLCVGUAAAQ2KxFAAAAABDbB72y AAAAAENVWXVGUAAAQ2/FOQAAAABDASZMAAAAAENTMI1GUAAAQ3UOZ wAAAABDeiURAAAAAEN6KOhHAQAAQ30svOCBAABDejCWAAAAAEN7LKEAAAAAQ3SYIEZQAABDeZX3
AAAAAEOFKPKAAAAAQ4WS9UZQAABDhZTXRpSAAEOFILOAAAAAQ4aXXAAAAABDpIYRIAAAEOGM1CAAAAAQ4eOWEAAAABDHS DBRIAAAEOHKSAAAAAAQ4E COAAAAABDI B7PRIAAAEOIINEAAAAAQ4UPJQAAAABDI5 GWRIAAAEOLK5XGZWAAQ4UVPUZQAABDISerAAAAAEONEesAA
AAAQ40T9EZQAABD]RYBAAAAAEONGAOAAAAAQ40aE0abAABD]RWCRIAAAEONHIgAAAAAQ40g MQAAAABD]SI6RIAAAEONJEYAAAAAQ46IAWAAAABD]j0OPRIAAAEOOjBWAAAAAQSE TP AAAABDMBXCRIAAAEOYF +IAAAAAQ5kcUQAAAABDMR7ZRIAAAEOZIPIGZWAAQSKIGUZQAA
BDmMSUSAAAAAEOfmhYAAAAAQS5+cQEZQAABDNS5pAAAAAEOMNZQAAAAAQ6afy0ZQAABDPQICAAAAAEOPINMAAAAAQEKNEUbPAABDGSILR2gAAEOpK4hHPoAAQ6Kktwkd 0OAABDGTAAAAAAAEOpgKcAAAAAQ6MAS5EbPAABDGaoiRIAAAEOPriwAAAAAQ7CDawAAAABDSIWYRIA
AAEOWh/KAAAAAQ7CcgQAAAABDSJ7IRIAAAEOWORBGMWAAQ7CWEAAAABDSSDSAAAAAEOXIZNGUAAAQ7 EIFQAAAABDtCPTAAAAAEO0JIFGUAAAQ7QoboZQAABDCG9 RWEAAEOOLQtGMWAAQ7QVWQAAAABDSINAAAAAEO1Kt5GUAAAQ7UtLAAAAABDtyrrAAAAAEO3LTXGUA
AAQ7cvkAAAAABD60bAAAAAEO3r3BGUAAAQ7exxAAAAABDWZEUAAAAAEPBMPJGUAAAQBGCOWAAAABDW510AAAAAEPDN9hGZWAAQBOIQEeNnQABDW6SIR7RAAEPDpW1HGOAAQ8OPdQAAAABDXCGWAAAAAEPEI/5GzwAAQ8QMZkabAABDXCiOAAAAAE PEpeYAAAAAQSSOTKZ
QAABDXKG2AAAAAEPF)/WAAAAAQ8UGZEZQAABDXSzMRIAAAEPFLzgAAAAAQ8axowAAAABDXIQORIAAAEPGtNOAAAAAQSspSWAAAABDYYVARPSAAEPLLIAAAAAQ8w) LAAAAABDZCWhRIAAAEPMKBNGUAAAQS8WGIAAAAABDZKU/AAAAAEPMp7RGUAAAQ8YqKQAAAABDZptrAA
AAAEPONeNGUAAAQ86gWobPAABDzGLURpPSAAEPOpUIGUAAAQ86nWQAAAABD zyC+AAAAAEPPIzZGUAAAQSSIsgAAAABD0aUOAAAAAEPRp4pGUAAAQYGGBQAAAABD2KTWAAAAAEPY p3ZGUAAAQQip/WAAAABD3JIFAAAAAEPCIFGUAAAQYXIQAAAABD4JUBAAAAAEPEI5BG
UAAAQ+CalwAAAABD4Se7AAAAAE PhKk1GUAAAQ+ES4EZQAABD4S92AAAAAEPNSWYAAAAAQ+fOA0ZQAABDS+GFAAAAAEP70RMAAAAAQ/UjzUZQAABD+6aDAAAAAEP+k BOAAAAAQ/6510ZQAABD/pWURIAAAE P+mFEAAAAARACYIWAAAABEALP4RIAAAEQALVEAAAAARAITaWAA

AABECVTWRIAAAEQJVKQAAAAARAXGFWAAAABEDEfUuRIAAAEQMSV4AAAAARBWX1AAAAABEFbNQRIAAAEQVEMOAAAAARCSM LgAAAABEKwBER]AAAEQY‘D1OAAAAARCULRWAAAABEK4ZfR|AAAEQI’jnUAAAAARLCXOQAAAABESJ]ER|AAAESWmegAAAAA</pea k5>
<lccans
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* Comment traiter des successions de spectre?

e successions de spectre?
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T La détection automatique de pics

\

* Comment traiter des successions de spectre?

+ Divers logiciels existants :
» R/IXCMS ou XCMS online
» MZmine 2.0

» MetaboAnalyst (en ligne) - Gratuit

> OpenMS Compatible avec les format ouverts (cdf, mzXML)
» OpenChrom

» Mass++ |

> ...

» Logiciels constructeurs: MassHunter (Agilent), MarkerLinx (Waters), Progenesis QI (Nonlinear
Dynamics, Waters), IntelliXtract (ACD)...
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o La détection automatique de pics
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1. la différence de masse entre deux ions

+ Les contraintes ?
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+ Les contraintes ?

2. laséparation des pic% Deux pics ?
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+ Les contraintes ?

. la présence de bruit
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+ Les contraintes ?

1. la différence de masse entre deux ions
2. la séparation des pics
3. la présence de bruit A Déviation max pour m/z >

Largeur min/max du pic

Intensité minium
Rapport S/N
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La detection automatique de pics

+ En réalité :
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* Le « gold standard » :

—

Anal. Chem. 2008, 78, 779—787

Metabolite profiling in biomarker discovery, enzyme sub-
strate assignment, drug activity/specificity determination,
and basic metabolic research requires new data prepro-
cessing approaches to correlate specific metabolites to
their biological origin. Here we introduce an LC/MS-based

XCMS: Processing Mass Spectrometry Data for
Metabolite Profiling Using Nonlinear Peak
Alignment, Matching, and Identification

Colin A. Smith, Elizabeth J. Want, Grace O’Maille, Ruben Abagyan, and Gary Siuzdak*

The Scripps Center for Mass Spectrometry and Department of Molecular Biology, The Scripps Research Institute,
10550 North Torrey Pines Road, BCC-007, La Jolla, California 92037

provides a means for resolving isobaric compounds and reducing
signal suppression.®6

The simultaneous separation and detection of metabolite
analytes using both LC and MS produces complex data sets that
require significant preprocessing before multiple samples can be
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Les logiciels

BIVIC Bioinformatics mgd)cm

Research article

Highly sensitive feature detection for high resolution LC/MS
Ralf Tautenhahn*, Christoph Bottcher and Steffen Neumann

Address: Leibniz Institute of Plant Biochemistry, Department of Stress and Developmental Biology, Weinberg 3, 06120 Halle, Germany

Email: Ralf Tautenhahn* - rtautenh@ipb-halle.de; Christoph Bottcher - cboettch@ipb-halle.de; Steffen Neumann - sneumann@ipb-halle.de

* Corresponding author

Published: 28 November 2008 Received: 9 July 2008
BMC Bioinformatics 2008, 9:504  doi: 10.1186/1471-2105-9-504 Accepted: 28 November 2008
This article is available from: http://www.biomedcentral.com/ |47 1-2105/9/504

© 2008 Tautenhahn et al; licensee BioMed Central Ltd.
This is an Open Access article distributed under the terms of the Creative Commons Attribution License (http:/creativecommons.org/licenses/by/2.0),

which permits unrestricted use, distribution, and reproduction in any medium, provided the original work is properly cited.







R version 3.0.2 (2013-09-25) -- "Frisbee Sailing"
Copyright (C) 2013 The R Foundation for Statistical Computing
Platform: x86_64-w64-mingw32/x64 (64-bit)

R est un logiciel libre livré sans AUCUNE GARANTIE. Vous pouvez le redistribuer sous certaines conditions. Tapez 'license()’
ou 'licence()' pour plus de détails.

R est un projet collaboratif avec de nombreux contributeurs. Tapez 'contributors()' pour plus d'information et 'citation()’
pour la facon de le citer dans les publications.

Tapez 'demo()' pour des démonstrations, 'help()' pour I'aide en ligne ou 'help.start()' pour o
Tapez 'q()' pour quitter R.
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+ Alternative :

M Z i n e 2 Pluskal et al. BMC Bioinformatics 2010, 11:395 \
http://www.biomedcentral.com/1471-2105/11/395

‘ l m BMC

Bioinformatics

SOFTWARE Open Access

MZmine 2: Modular framework for processing,

visualizing, and analyzing mass spectrometry-
based molecular profile data

Toméas Pluskal”, Sandra Castillo®, Alejandro Villar-Briones', Matej Oresic?

Abstract

Background: Mass spectrometry (MS) coupled with online separation methods is commonly applied for differential
and quantitative profiling of biological samples in metabolomic as well as proteomic research. Such approaches

are used for systems biology, functional genomics, and biomarker discovery, among others. An ongoing challenge
of these molecular profiling approaches, however, is the development of better data processing methods. Here we
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Les logiciels

+ Alternative :
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Détection des lons Creation des Déconvolution des Alignement des

d’intérét chromatogrammes chromatogrammes pics

me fonctionnement
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mMms

mer molécules santé

La détection de pic

ETAPE | : Détection des ions d’intérét e

Recherche spectre aprés spectres de ’ensemble des ions ayant

MS1,RT 0.2, base peak: 1829855 miz (2.0E5)
] [ V & r ] \ I l. [
182.0655
2,055 | une intensite superieur ala imite.
1.8E5
1.6E5 MS1,RT 247, base peak: 425 3575 miz (2.7E5)
1.4E5 1 2.8ES 1 4253575
=
£ 125 2.6E5 |
e 24E5 1
}‘_.: 1.0ES || 1419569 MS1,RT 1.2, base peak: 129.0549 miz (7.3E5) 205 |
= 504 | 36,0545 5,085 |
M 4 7.0ES | |
6.0E4 1 | L” | "te = L.BES 311.2219
— £ 1665
4.0E4 1 371.1013 6.0E5S - 5 1465 |
2,0E4 1 | n| ‘ | 521.1337 G35, 5.085 | E 1.2E5
0.080 ) 181011 1 | _ > 1085 |
200.0000 300.0000 400.0000 500.0000 G00.0000 'E_ 4.0E5 | 8.0E4 1
2 o0 |lp2o7
= 463.1307
m/z = 3,065 317.0781 4.0E4
2,0E4 1 548.3077 :EES
0 Scan #15 W Detected peaks |
205 | - it | T N T V1T R ]
200.0000 300.0000 400.0000 500.0000 600.0000
1.0E5 ¢
Ll | | "
0,0E0 ul vim | |I.l fron | MY l N 1 l - [ - B Scan #1971 W Detected peaks
200.0000 300.0000 400.0000 500.0
m/z
B Scan #104 B Detected peaks
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ETAPE | : Détection des ions d’intérét

La détection de pic

mMms

mer molécules santé

——

MS1, RT 0.2, base peak: 182 9855 m/z (2.0ES5)

182.9855
Z2.0ES
1.8E5
1.6E5
1.4E5
2 125
z 1.2
B 1,085 | 1419880
=
~ £.0E4
. b
6 064 | Limite
4.0E4 371.1013
2.0E4 | | ’ | 521.1337 G35,
o 1 [ 1| |
200.0000 300.0000 400.0000 500.0000 G00.0000
m/z

0 Scan #15 W Detected peaks

Recherche spectre aprés spectres de ’ensemble des ions ayant
une intensité supérieur a la limite.

Liste d’ions d’intérét (n° spectre x m/z)

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics
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La détection de pic

UNIVERSITE DE NANTES mer molécules santé

ETAPE Il : création des chromatogrammes o

_ Average — | e I M:z:rm]_zmi::if_s«egrm,zgu I
21 22 A [ ]
121 ]}‘ .
il A 2301083
o s
321283 .
| : Pour chaque ion : création de la trace (XIC)
;:r:: ;1 .
073 A [ ]
05894 n .
1.0843 H [ ]
1z A )
o7 | [ ]
A D

Attention: 1 trace peut

34
48
71512 66
HaA147 72
41123 73 ’|
2211250 ot i 3211250 &.4
4091830 85 l
92
92

contenir plusieurs pics

£g
H
=
—————
L
|
..P......I
& m RIg|IR I Blm& Gle Rleml®| & 8|8 &l &8 88
&l vl RIBR| & & &8 Bl elrl®wldlr BRl8 2|RB| & &
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La détection de pic

ETAPE lll : Déconvolution des chromatogrammes o

Obtention d’une liste de pics (RT x m/z x aire, intensité, ...) /\
(3)

Différents algorithmes existent.

(2) 3) (0 } |

. [V

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics



La détection de pic mms

S ..

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 1: « Intensité Minimum »

(2&7\) () A¢2/>\ _
/(1)\ l ()
NN AN A e i u

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics



ETAPE Il :

La détection de pic

Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 1: « Intensité Minimum »

(1)

«aéﬂeﬂ

145 146 147 148 149 150 151 152 153 154 155 156 157 158 159
Retention time

Détection des lons d’intérét

Base peak intensity

(s, =- ) | N N S——

4565 ||
4085 ||

3ses |

3.0E5

2.0E5

UL RN SN USSR SN U N SO SNSRI NS S S

T S e

\J [

2461315

1.5E5

1.0E5

5.0E4

0.0ED

m/ “\A )

311.1282

245.1318

239.0829

158.0028

31 32 33

34 35 36 37 38 39

Retention time

4.0

4,1

Création des chromatogrammes

mms

mer molécules santé

9.5E5

90ES ||
855 ||t

8.0E5

7.0E5 {| -t

6.5ES {|-
Ze0ES |
]
gosEs |
[
= SO (|
B 4565
g a

B 40851
3

2565 {[

3.0E5
2,565

2,0ES 1

1,565
1.0E5
5.0E4
0.0E0

. 3831087

—

N T l
(378 zsw

SRR

Cee:)

W

154 156 158 160 162 164 166 168 170 17.2 174 176 178 180
Retention time

Déconvolution des chromato

rammes

Alignement des pics



La détection de pic mms

S ..

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 2 : « Recherche de minimum locaux »

(3)

2) 3) (0 } |
/\/\I Différence /\

max/min
/\ l ()
10 s S N | P )\

(1)

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics
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mer molécules santé

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 2 : « Recherche de minimum locaux » Sé“@@tﬁ@mmég S@Yﬁ\ﬁ

365 [ O O ! TH— ; i i : i 9565 : e i i (E ) . ; i
i Py =oh | E— A S SN R S W< 50 S S I N
3.4E5 ( 1E) | | (2) i i ; wes i i i =R i ] i
| | | | | s,
3.265 : 5065 |ttt e D I : | : : :
0= | SO SO S SUPON DN SN Y. ... S SO OO SO S S i ! i i i 8.085 ! ! ! !
2865 4SEs | 7,585 ' ' '
2,665 oes | 7085
24E5 | 6583
1 > i Z 6.0E5
F 2265 | F 3SES || T ! i i : : ! !
[ 5 § 5.5E5 {[-reeer M e foseemeemreaenes
E’ 2,085 | ¥ = H { ' { ¢ ¢ f - ¢ { {
k i Eapes i N £ 5085 63 '
1855 i & T b /
: 2 & g 4565 3
1.6E5 T w 2.5E5 t T 1] 481.2817.
| ] | 2451318 & 4085 ’ B
499.3080 ru H T m
1465 ! et @ Y @ 3585
. ! = S | [ S '
1255 i 3.065
|
1085 | 1.565 2565
! i
8.0E4 158.0029 J 311.1282 2 0E5
158.0020 \
6,054 : | 168,002 LOES ] 1,565
245.1318
2390820 158 0028
4.0E4 ; 5084 1.0ES
2.0E4 | 5.0E4
'
0.0E0 1 0.0E0 - - - 0.0E0 -
145 14.6 147 148 149 150 151 152 153 154 155 156 157 158 159 31 32 33 24 35 36 37 38 39 40 41 42 43 44 154 156 158 160 162 164 166 @68 170 17.2 174 176 178 180
Retention time Retention time Reterfjion time
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La détection de pic mms

\

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 3 : « XCMS - Matched filter »

(3)

2) 3) () / |

0 >
(2)

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics
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mer molécules santé

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 4 : « XCMS - CentWave » 2 .
3 | L] .. ® [ ] * ®
N D hd .
E a .20 PPF!?...,..I...*....;.:....-..._ ege®e- '00 ) ........
. . *
. . Yo} n
*e o o
o A I Tk IEEL Y S as'{"-_ > . WAVCA e S CAL et ot Q|
g = . e e . * . : § ] I I I I
. . 530 535 540 545 550
see o o O
o Mm'-.%,v-_-?ﬁ.ﬁw -%WW oo v
D T e momt Tt o ..-o- M ) g K -e .. wee 0% ] . o
o~ - omt Tom .o - . . o} o)
-~ e . . . . M LI .. o / \
* Jﬁi— = 4 - ot fr— . u. - . 0‘: = § 1 O’O o
T R R N o e AL o % e . LV P % =
§ 1o s Ty :. w. "‘E % E\ T R LA Y %) © / O\
. . 2 — o o
N . . o . - . ® .® . e E !
N . . . o / o
B --M :.-.-n-. ~ 'm -~ Em.ﬂh? Ww.u\-'n‘\\m M" § | O}O o
Q — “eq . = (Y] Oo
. . . O (¢!
: oot b ' o o 0o0® 90000000000 EOOO00C00 O
. . I I I I I
. ". ':' e, "N, - 2 - 'o.". '-.. -, * e o A
g 4 e y 530 535 540 545 550
.' . I. " L . wll. Ll - L] . .
. . "-r" . . Seconds
g | iR, SR T ac-?-‘ :
Q . W e e, ~, - e e . . .e Figure |
“ * Ve -"-.,. et . Mass trace and chromatographic peak of Biochanin A [M + H]* mass signal. The upper panel shows the mass trace
< - ° of the biochanin A [M + H]* mass signal across |10 seconds with colour-coded intensities. The corresponding chromatographic
T | I | peak is shown below.
520 540 560 580 = = - -
Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics




La détection de pic mms
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ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 5 : « GridMass »

Trevifio et al. J. Mass Spectrom. 2015 50 165-174

Détection des lons d’intérét Création des chror

) lof

Research article SPECTROMETRY

Received 17 June 2014 Revised: 13 September 2014 Accepted: 17 September 2014 Published online in Wiley Online Library

(wileyonlinelibrary.com) DOI 10.1002/jms.3512

GridMass: a fast two-dimensional feature
detection method for LC/MS

Victor Trevifio,®* Irma-Luz Yanez-Garza,” Carlos E. Rodriguez-Lépez,”
Rafael Urrea-Lépez,“ Maria-Lourdes Garza-Rodriguez,‘ll

Hugo-Alberto Barrera-Saldana,” José G. Tamez-Pefa,” Robert Winkler®
and Rocio-Isabel Diaz de-la-Garza®

One of the initial and critical procedures for the analysis of metabolomics data using liquid chromatography and mass spectrom-

) etry is feature detection. Feature detection is the process to detect boundaries of the mass surface from raw data. It consists of

detected abundances arranged in a two-dimensional (2D) matrix of mass/charge and elution time. MZmine 2 is one of the leading
software environments that provide a full analysis pipeline for these data. However, the feature detection algorithms provided in
MZmine 2 are based mainly on the analysis of one-dimension at a time.

We propose GridMass, an efficient algorithm for 2D feature detection. The algorithm is based on landing probes across the chro-
matographic space that are moved to find local maxima providing accurate boundary estimations. We tested GridMass on a con-
trolled marker experiment, on plasma samples, on plant fruits, and in a proteome sample. Compared with other algorithms,
GridMass is faster and may achieve comparable or better sensitivity and specificity.

As a proof of concept, GridMass has been implemented in Java under the MZmine 2 environment and is available at http://
bioinformatica.mty.itesm.mx/GridMass and MASSyPup. It has also been submitted to the MZmine 2 developing community.
Copyright © 2015 John Wiley & Sons, Ltd.




La détection de pic
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ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Exemple 5 : « GridMass »

A Intensity
Low High

1500-

1250-

“Retention Time (min) 40

Assez rapide !

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics



mer molécules santé

ETAPE Ill : Déconvolution des chromatogrammes

Quel algorithme ?

»11655
1500 4 centWave «
centWave
1000+
GridMass|, |681
* 1647
500 517
Centroid
OpenMS
R Regursive Threshold= 100
100 50 20 10

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics
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mer molécules santé

La détection de pic

-‘

ETAPE IV : Alignement des pics

Variation des temps

A o
Plusieurs pics (m/z x RT) peuvent avoir le « méme » temps de rétention. de rétention
isotopes adduits
[M] [M+Fa]
[M+1] [M_H]
rrrTrTrTTrTTTTTeTT T '| = MT%]' L I']'a ""|""""'|""'|""|""""'|"'"""l""""'l""""'| "l"""l""""l':lIP
218 228 238 248 588 518 528 538 548 358 568 578 584
Il peut y avoir quelques variations minimes.
>

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pi



La détection de pic

\

ETAPE IV : Alignement des pics

Regroupement pour former des pseudo-spectres.

Analyse
sutomatiqueé des
| pseudo-spectres
Pics Pseudo spectre
regroupés associé

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pics
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mer molécules santé

La détection de pic

\

ETAPE IV : Alignement des pics

Variation des temps
Nécessaire lorsque I’on compare des chromatogrammes. de rétention

Variation entre les chromatogrammes : faible mais bien réelle
Différents algorithmes existent en fonction des logiciels.
>

Détection des lons d’intérét Création des chromatogrammes Déconvolution des chromatogrammes Alignement des pi
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mer molécules santé

mMms
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XCMS: Fillpeaks

Il faut impérativement faire une étape de remplissage des zéros de la matrice.
MZmine: Gapfilling
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Comment faire une bonne détection de pics?

950.0000
900 .0000
B50.0000
B00.D0OOO
750.0000
700.0000
650.0000 - et C

600.0000

miz

550.0000

500.0000 L, ) = - fra— . T

450.0000 , : & : i . R T

4000000 ) ) - - W s b b e » - : - : — - -

350.0000 =

1]

300.0000 g i - e ST

250.0000 |

200.0000

150.0000 {____

oo 10 20 3o 40 50 ] 70 8.0 9.0 100 110 120 130 140 150 18.0 170 180 180 zoo 210 220 230 240 250 260 270 280 290 300 310 320 330 340 35
Retention time







Comment faire une bonne détection de WAL

_‘

Comment faire une bonne détection de pics?

Quel algorithme ? Testez et faite vous votre idée !

Quel parametres ? N Déviation max pour m/z l

Testez et faite vous votre idée !

MAIS restez logiques !

Largeur min/max du pic

Intensité minium
Rapport S/N
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U comment faire une bonne détection de mms
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pics avec Mzmine 2?

Avantages de MZmine 2

LL
-
Lj Please set the parameters I
Min peak height 1.0E4 J—
z 7.5E4 Lﬁk
Peak duration range (min) |0-1 ‘ = ‘10.0 - L
il
Baseline level 1.0E4 7.0E4 —
L.
— Show preview 6.5E4 ;
Peak list [nmns-|17-m1_z:|13-ua-25_3eg1£v1 mzKML chiomatograms v]
6.0E4
Chromatogram [#34 2301082 miz __| - ]
5.5E4
5.0E4
Z 4.5E4
5]
T
‘£ 4.0E4
=
g
@ 3564
@
@
& 3.0E4
2.5E4
2.0e4
1.5E4
1.0E4
5.0E3
0.0E0
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0 35 4.0 4.5 5.0 55 6.0 6.5 7.0 7.5 8.0
Retention time
— 230.1083 mfz @2.7 [MMS417-181_2013-09-25_Seg1Evl.mz¥ML] © 230.1083 miz @2.7 [MMS417-181_2013-09-25_Seg1Ev1 mzXML]
[ OK l [ Cancel ] l Help l & 2301083 miz @30 [MMS417-181_2013-09-25_SegEvl mz)ML]




pics avec Mzmine 2?

Comment faire une bonne détection de

’

Possibilité de voir 'impact des parametres sur le résultat a chaque étape.

mMms

molécules santé

-
Please set the parameters
i

-
Please set the parameters.
i pa

1.0E4

Peak duration range (min) 0.1 | -[100 ]

Min peak height

Baseline level 1.0E4

Show preview
Peak list | MhS417.181_201209-25_Seg1Ewt.maXML chromatograms -
cl |#58 228 3409 iz ) -

5.5E5

5.0ES

4.5E5

4.0E5 {

3.5E5 |

"
=1
m
il

Base peak intensltv
i
m
i

2.0E5

1.565

1.0ES

S.0E4

0.0E0 - - - - - - =
60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340

Retention time

— 330.3409 m/z @240 [MMS417-181_2013-09-25_Seq1Ev1.mzXIL] © 338.3408 miz @21.9 [MMS417-181_2013-09-25_Sea1Evl.mzXhL]

A 3383409 m/z @22 4 [MNS417-181_2013-09-25_SegiEvi mzXWL]  338.3409 miz @22.5 [MMS417-181_2013-09-25_SeqEvi mzXML]

A 3383400 miz @227 [MNS417-181 _2013-09-25_Seg Evi mz)IML] & 338.3409 miz @23.4 [MMS417-181_2013-09-25_Seg1Evl mzXhL]
3383409 m/z @24.0 [MIMS417-181_2013-09-25_SeqEvl mzXML] & 338.3409 miz @24.3 [MS417-181_2013-09-25_SeglEv mzxiL]

336.3400 m/z @24 8 [MMS417-181_2013-09-25_SeqlEvl.mzXNL] & 338.3409 miz @25.4 [MMS417-181_2013-09-25_SeglEvi mzxhiL]

E o [TIEE|

1.0E4

Min peak height

1.0E4

Baseline level

Peak duration rangs (min) s

Show preview

Peak list

MS417.181 20150525 SegTEvT meXML chromatograms =

cl 458 328 2409 miz

Ll -

00 20 40 60 80 100 120 140 160 180 20.0 220 240 260 280 30.0 32.0 340

— 336.3409 miz @24.0 [MMS417-181_2013-09-25_SeglEvi mzhiL]
& 338.3409 miz @24.0 [MMS417-181_2013-00-25_SegiEvi mzihiL]

Retention time

338.3409 miz @21 9 [MMS417-161_2013-09-25_Seq!Evl mzXhL]
338.3409 miz @24 5 [MMS417-181_2013-00-25_Seg1 Evi mzXhL]
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Comment faire une bonne détection de WAL
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pics avec XCMS ?
\

Comment faire une bonne détection de pics?

Libiseller et al. BMC Bioinformatics (2015) 16:118

Une Solution Pour XCMS . IPO DOI 10.1186/512859-015-0562-8 GM\C

Bioinformatics

Optimisation des paramétres de pics

Déviation max pour m/z IPO: a tool for automated optimization of XCMS
parameters

Gunnar Libiseller', Michaela Dvorzak?, Ulrike Kleb”, Edgar Gander', Tobias Eisenberg®, Frank Madeo®*,
Steffen Neumann®, Gert Trausinger', Frank Sinner'®, Thomas Pieber'® and Christoph Magnes'”

Largeur min/max du pic

Abstract

I Intensité minium
Rapport S/N

Background: Untargeted metabolomics generates a huge amount of data. Software packages for automated data
processing are crucial to successfully process these data. A variety of such software packages exist, but the outcome
Optimisation des pal‘amétres d)a“gnement of data procesging strongly depends on algorithm parameter settings. If they'are not carefL}IIy cho_se_n, s_uboptimal
parameter settings can easily lead to biased results. Therefore, parameter settings also require optimization. Several
parameter optimization approaches have already been proposed, but a software package for parameter
optimization which is free of intricate experimental labeling steps, fast and widely applicable is still missing.

Rec<ults: We implemented the <oftware packaae IPO (lcotonoloatie Parameter Ontimization”) which ic fact and free
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molécules santé

Optimized settings
188.9987 - 188.9982

Defaull settings
188.9988 - 188.5992

Retention time in minutes

1.5e+06 = 1.5+06 =
[ ] r [ ] [ ] = =
Comment falre une bonne detectlon de ics? a e
) £ =
5 0e+05 — 5.0e+05 -
. 0.08+00 — 0.08+00 —
U . T T T T T T T T T T T T T T
ne soiution pour
[ ] Relammn tlme in minutes Retention time in minutes
b} Default selﬁngs Oplimizad setti ngs
902.8076 - 902.8164 802.8155-902.8164
Sa+07 — Sa+07 —
[ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] r
Un bon pic doit avoir des isotopes bien alignés !
[ ]
30407 o > 3407 o =
g =
5 5
£ =
2e+07 20+07 -
1e+07 — 18407 —
0e+00 < 0e+00 —|
T T T T T T T T T
- 2 ] & 5 4 3
Retention nme in mmutae, Retention time in minutes
) Default settings Optimized setiings
131.0710 - 131.0711 131.0710 - 131.0711
Be+06 — Ba+06 —
Be+06 — Be+06 —
= =
z E
aaws-g M-E
20406 — 2e+06 —
Oe+00 - De+00 <
T T T T T T T T T T T T T T

Retention time in minutes
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Comment faire une bonne détection de pics?

Une solution pour XCMS : IPO

"1PO
Utilisation des plans d’expérience g - "”“”“"’"‘“’""“_)—" |
- optimisation de la déconvolution
- optimisation de la alignement “ﬁ\f\v
i _,_k%ﬁmumum ) i
W@‘_

.

X
T T T T T Y
0.000 0.002 0.004 0.0 0.008 0.010 Fs 2
maait | XCMS
Slice at min_peakwidth = 10, x2 = 0.04, x3 = -1




Avantages de la détection

UNIVERSITE DE NANTES

automatisé

1- faciliter ’analyse des donner o
.................... 11| SSSORNTRINTY N | RY >
288 388 488 588 688 781 288 388 488 588 688 Flil]

2- traitement homogeéne des chromatogrammes
(pas d’effet opérateur)

3- plus rapide si beaucoup de chromatogrammes a analyser
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Base Peak Chromatogram (BPC)

3723476 4
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mMms

mer molécules santé







mms

mer molécules santeé

ttttttttttttttttttttt
mer t11ttora1
R CNRS 3473

UNIVERSITE DE NANTES

TRAlasstaMICS

Biogenouest g 62’3’0[" .



