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Vers une meilleure efficacité et rapidité dans l'identification des métabolites dans le cadre
d’études de métabolomique non ciblées ?

Bernard Lyan?, Delphine Centeno?, Justine Massias?, Yann Guitton?, Estelle Pujos-Guillot! Stéphanie Durand?
lUniversité Clermont Auvergne, INRAE, UNH, Plateforme d’Exploration du Métabolisme, MetaboHUB Clermont, Clermont-Ferrand, France; 2 Oniris, INRAE, LABERCA, 44300 Nantes, France

L'identification de métabolites est I'étape clé dans la compréhension des mécanismes biologiques lors d’études métabolomiques. Pour répondre a cette étape, la combinaison de plusieurs outils combinant annotation et identification est
particulierement adaptée. Lobjectif de ce poster, est d’'une part de vous montrer que l'utilisation systématique d’un workflow combinant les sorties de MZmine avec les outils de prédiction de formule élémentaire et d’arbre de fragmentation
inclus dans 'outil SIRIUS est tres efficace pour identifier des métabolites d’intéréts dans des projets impliquant la métabolomique non ciblée par LC-HRMS. D’autre part, nous voulons vous montrer également que ['utilisation de cet outil SIRIUS
sur des données de «pseudoMS2» provenant d’acquisition MS simples est particulierement adaptée pour l'identifier des ions difficiles a isoler. Ces 2 approches ont été réalisées comme preuve de concept sur des échantillons plasmatiques de
différents projets afin d’identifier de maniere fiable les métabolites d’intéréts. Ainsi, des données issues d’analyses par UHPLC_MS de type électrospray — ToF (Impact Il - autoMSMS) ou Orbitrap (pseudoMS2) ont été utilisées.

|- Concernant la premiere approche, I'objectif est de créer systématiquement une base de données « temporaire » propre a chaque projet scientifique facilitant ainsi I'annotation des

Preuve de concept sur un mélange connu pris comme échantillon

métabolites dudit projet.
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Exemple d’application sur Plasma NIST:

Nombres de variables trouvées et annotées
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Conclusions: - L'utilisation systématique de Sirius dans un WF d’annotation avant tout traitement stat permet de construire des bases de données temporaires propres a chaque projet,
facilitant ainsi I'annotation des variables sorties comme VIP apres traitement stat
- L'utilisation du WF « mzML - mzmine — Sirius » donne de meilleurs résultats en terme de nombres de variables annotées que le WF « mzML — Sirius »
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|- Utilisation de Sirius sur des données de pseudo MS2 afin d’identifier sur des ions difficiles a isoler,
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