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1 — L’origine
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Anticiper les crises sanitaires

Dioxine

Mélamine

Chlordécone

Fipronil

PFAS

Métabolites de pesticides

Oxyde d’éthylène

…

Nous ne pouvons pas afficher l’image.

Comment évaluer au mieux les contaminations, anticiper les futures crises alimentaires
et les limiter autant que possible?
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Nourrir l’Exposome chimique alimentaire

Ensemble des sources environnementales et facteurs d'exposition non génétiques auxquels un individu est exposé tout au long 
de sa vie et qui peuvent avoir un impact sur l'état physiologique des individus

- Majoritairement abordé : matrices environnementales et fluides biologiques (exposome interne)

- Les aliments = la principale source de contaminants chimiques dans l’organisme humain!
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Spectrométrie de masse haute résolution et data sciences

Data 
Sciences

HRMS

Anticiper 
les crises et 
fournir des 
données à 
l’exposome



6

2 — Objectifs et structuration
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Objectifs généraux

Préparer la 
surveillance 
sanitaire de 

demain

Caractériser 
l’exposome
chimique 

alimentaire 
Humain et l’éco-

exposome

Evaluer les 
instruments, 
approches 

(ciblées, non-
ciblées), 

logiciels…

Faire la preuve 
du potentiel de 

la HRMS pour la 
surveillance 

sanitaire

Dates : février 2020 – aout 2024

Budgets : 300 keuros (ANR) + 350 keuros (ANSES, LDA26, CRD etc…)

Projets :

1) thèse AlimOmic
2) thèse Amphibie (Univ. La Rochelle)
3) Food Processing & CLD (LDA26)
4) CRD PhytoCuisson (Univ. Paris Est)

Personnes recrutées : 3 doctorants et un post-doctorant + stagiaires
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Objectifs spécifiques

Développement analytique Une seule santé
Exposome et éco-exposome

Impact des traitements 
thermiques

IA et machine learning

Thèse AlimOmic Thèse Amphibie Thèse Food Processing & CLD, 
CRD PhytoCuisson

Prédi-T/ QSPR

Bâtir le socle analytique Méthodologie et Expertise Applications et Expertise

Exposition des consommateurs 
français 

et 

Préparer l’intégration de la HRMS 
à la surveillance sanitaire

s/f de POC

Mortalités des bivalves du Pertuis-
Charentais 

et 

Caractériser exposition Homme 
aux contaminants

Impact des traitements 
thermiques sur Chlordécone

et 

Limites de la réglementation 
actuelle (T>120°C)

Faciliter l’exploitation de la HRMS
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3 — Réalisations

Titre de la présentation
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Quelques réalisations

Développement analytique Une seule santé
Exposome et éco-exposome

Impact des traitements 
thermiques

IA et machine learning

Thèse AlimOmic Thèse Amphibie Thèse Food Processing & CLD
CRD PhytoCuisson

Prédi-T/ QSPR

- Développement et validation de méthodes

- Comparaisons : critères de détection/identification, algorithmes de matching spectral MS²,
modes d’acquisition (IDA, DDA…)

- Développement d’une approche automatisée d’annotation pour le suspect screening

- Développement d’une méthodologie pour la semi-quantification en HRMS

Développement de méthodologies de
suivi du comportement des pesticides et
de recherche des sous-produits

Développement de modèles permettant
de prédire les Rt afin de simplifier le
suspect screening et de renforcer
l’annotation

- Polyvalence de la HRMS
- Préparation d’échantillons exhaustive: 

QuEChUP

- Caractérisation de la diversité des molécules 
et sources de contamination des bivalves

- Etude métabolomique in situ et en batch

> 15 publications dans journaux de rang Q1 et Q2
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Quelques réalisations

(1) Préparation
d’échantillons exhaustive: 

QuEChUP

(2) Développement de 
modèles permettant de 
prédire les Rt afin de 
simplifier le suspect 

screening et de renforcer 
l’annotation

(3) Développement et 
validation de méthodes

(4) Développement de 
méthodologies de suivi 
du comportement des 

pesticides et de recherche 
des sous-produits

Développement analytique Une seule santé
Exposome et éco-exposome

Impact des traitements 
thermiques

IA et machine learning

Thèse AlimOmic Thèse Amphibie Thèse Food Processing & CLD
CRD PhytoCuisson

Prédi-T/ QSPR

- (3) Développement et validation de méthodes

- Comparaisons : critères de détection/identification, algorithmes de matching spectral MS²,
modes d’acquisition (IDA, DDA…)

- Développement d’une approche automatisée d’annotation pour le suspect screening

- Développement d’une méthodologie pour la semi-quantification en HRMS

(4) Développement de méthodologies
de suivi du comportement des
pesticides et de recherche des sous-
produits

(2) Développement de modèles
permettant de prédire les Rt afin de
simplifier le suspect screening et de
renforcer l’annotation

- Polyvalence de la HRMS
- (1) Préparation d’échantillons exhaustive: 

QuEChUP

- Caractérisation de la diversité des molécules 
et sources de contamination des bivalves

- Etude métabolomique in situ et en batch
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1. Préparation d’échantillons exhaustive: QuEChUP
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QuEChUP a fourni des performances équivalentes pour les pesticides (92%) et les médicaments à usage 
vétérinaire (89%) par rapport à QuEChERS + QuPPE
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2. Développement de modèles QSPR - prédiction Rt suspect screening

QSPR – formules 
brutes

QSPR –
structures 
chimiques

Elimination des formules brutes 
dont les Rt ne correspondent pas 

aux critères du modèle

Elimination des structures chimiques dont les Rt ne 
correspondent pas aux critères du modèle
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3. Développement et validation de méthodes QuEChUP-LC-HRMS 
rechercher en ciblé 850 contaminants dans produits de la pêche

12 produits de la 
pêche (deux 

individus pour 
chaque espèce)

Évaluation de la 
méthode optimisée

850 contaminants 
(dont 160 médicaments vétérinaires)

10 fois inférieur à LMR  90% detection, 80% identification
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4. Impact des traitements thermiques : méthodologie de recherche 
de sous-produits de pesticides par HRMS
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Conclusions

AlimOmic

Préparation 
d’échantillon
Exhaustive

_

QuEChUP

Comparaison :

- Colonnes
- Gradients
- Modes 

d’acquisition
- Logiciels
- Algorithmes
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- EAT3 (thèse EATHRMS)

- Caractérisation de la diversité des PFAS (thèse EmergExpo collaboration avec Laberca) dans les aliments

- Capturer l’espace chimique des contaminants dans les aliments (PARC WP4.3F02)

Perspectives
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