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Introduction
= _e Laboratoire: LPEE
= Pollution des eaux de surface

HR-MS & PCA

Workflow
= Workflow in 6 steps
Analysis : LC-QTOF Method
Data Analysis with PCA
Processing data with matching librairy

Exemples
= Pollution 1
= Pollution 2

Perspectives & Conclusion
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Le labo... LPEE @mm

Analyses chimiques Projets

15 types de mesures » Monitoring des cours d'eau
76 cours d'eau / 140 Stations
pH, condu, TAC

MES » Vérification de la
TOC/DOC conformité des stations
Anion/Cation d'épurations

Elément majeurs - 4 domestiques /2 industries
Métaux

Micropolluants > Projets internes/externes
Pesticides

GC-MS Screening > Pollutions

Ratio isotopique (80/160O
and 2H/'H)
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En cas de pollution...

Alerte

pollution GE> 118

* Collaboration SIS-OCEau
 Reéactivité ; connaissance du terrain
« Analyses in-situ : O,, pH, conductivity,kit test (N-NH,, P-PO,)

a4

Preliminary « pH/condu/TOC /Anion-Cation / Métaux...
Analysis

_ « GC-MS screening
Analysis « LC-MSMS analyse ciblée (pesticides, pharma)
More « Enquéte de terrain
sampling

Identification ‘
compose /

localisation ‘ﬂ EE) OCEau/ Cellule juridique

de la source 10/11/2025 - Page 5




En cas de pollution...

hydrophilic

[

r T
l Glyphosate

)|

pesticides
pharmaceuticals

surfactants

_
: steroids
Py thrmdsj [ J
VOCs ( ,

l polycyclic aromaﬁc]
[alkyl benzenes
lipophilic

hydrocarbons
volatile m # non-volatile

)

PCDD/F

Domains of GC-MS and LC-MS techniques in the two dimensions of hydrophobicity and

volatility (Brack et al., 2016).
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HR-MS implementation

Compléter I'arsenal de méthodes avec une méthode de screening LC-HRMS

» Type de polluants : pesticides, pharmaceutiques, produits utilisés en industrie
chimique, polluants émergents
> Petites molécules : 100-1000 Da

» Matrice : eau de type riviére, effluent d'industrie, eau de lessivage

» Equipement : Sciex X500R QTOF system

10/11/2025 - Page 7



HRMS & PCA



HR-MS = comment l'interpréter

A) Acquisition non-ciblée

lime versus Precursor Mass/Charge for IDA Dependents
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HR-MS - comment l'interpréter?

B) Analyses de données : 2 approches

lime versus Precursor Mass/Charge for ID4 Dependents
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par ou commencer? = Echantillonnage ciblé & PCA

A) Visualisation des données

ime versus Precurser Mass/Charge for IDA Dependents
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Procédure HRMS & PCA pour traquer
la source de pollution



Echantillons

Prélevement
Amont
ET
Aval

Au minimum

s Data
A%%Jllzshﬁgn Dependent
Acquisition
1 4
LC-QTOF One Table
(Pe:_aks Selection
x stations) Sesle
m/z 100-1000 with high IDA acquisition
Logarithm variability with
inclusion lists

statistic
Process

Inclusion lists

Provide better
visualisation

Identification

> Confirmation>

Process method

1) Librairy
search

2)Formula finder

» Support by Dr. Jianru Stahl-Zeng and Michael Scherer

» Application notes*

6
[Reference \

compound

In silico
fragmentation

Monoisotopique
mass

Complementary
target analysis

\ J
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O Point de prélévement
A : Amont
B : Aval
C, : Exutoire
C, to C,: collecteurs
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Etape —°1 : Acquisition

Analysis in LC-TOF-MS

Batch LC method * MS method
Zorbax Eclipse Plus C18
Triplicat 2.1x150mm 3.5um = Mode : TOFMS
Guard column Zorbax
- Blanc 2.1x12.5 5um = ESI+/ESI-
- Samples = 1A: H,0 + 0.1%HCOOH . Spray voltage -
3A: MeOH + 0.1%HCOOH !
Randomize order _ = 5500V /-4500V
0,1’2,3’ = 0.4 ml/min
0,1,2,3 = Gradient mode 30 = MS scanm/z:
0,1,2,3 minutes = 100-1000
= Col °T 40°C
_O umn = Source °T : 550°C
= |nj. Vol. 100 pl

1 sampling = 3 injections = 3 *.wiff2 (0.5 Go/sample)

* NTSuisse project : plateform screening for surface water
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Etape®2 - PCA

B) Regroupement des données
» Données TOF-MS = env. 0.5 Go /échantillon
> Une seule table

Dimension

2 variables Station de prélevement
A

m/z Rt
- N
\

Station A Station B Station C
/ Hl Peaks: 250515 Import All \ /
ThMhEEHEEQAEE
Raw Idex  Peak Name mz  Ret Time Group Use| Z5TOFPOS ~ 235TOFFOS  235TOFPOS || GDITOFPOS  601TOFPOS  GOITOFPOS || 630TOFPOS  690TOFPOS  630TOFPOS ||11471405TOFFQ 1147 1405TOFFO 11471405TOFPO 147TOFPOS 114
y|1 1 10181801) 1013488 [ 175 159522 21002 163%2 24552 1827e2 188622 168862 1626e2 15292 17632 14122 162822 125%2 1.183%
. 2 2 30132(7) | 1030332 [ 1317 | (Moncisciopic) E.345¢1 £ 503eT BE20e] 3002e1 5,181 3.26061 1391e2 140622 138822 4550 43550 485260 33470 1043
ngnes: 3 3 1031206(3) | 1030648 | 2064 | (Moncisciopic) | [ | 58432 5T7e2 52022 560722 5648l 5,392 7.150e2 73432 55802 1.160e1 12216l 100061 1283 1,300
4 4 1041207(4) | 1040624 | 2066 | (sotope) 43772 4302 4060e2 425467 4 365l 41632 5637e2 563262 5317e2 0.000e0 0.0000 000020 268560 3.02%
Pic 1 5 5 1051124(5) | 1050699 1243 | (Moncisciopic) 0.000<D 0.000e0 0000 ) 0.000e0 0.000<0 0.000e0 0.000e0 0.000<D 0.000e0 00000 00000 28467 279%
8 8 51207(6) | 1050702 | 2066 10112 1036e2 R 5,998 96791 1200e2 127622 121622 0.000e0 00000 00000 0.000e0 0.000e
. 7 7 WBIR2() | 1050708 | 212 2E80e] 758761 7114l 425761 1140e2 9.682¢1 5.25%1 0.000e0 0.000e0 0.000<D 0.000e0 0.000e
Plc 2 2 2 10702048 | 1070489 | 2045 | (Moncisciopic) | [ | 375263 40063 40063 40053 18153 1567e3 358623 1551e3 3843 3589223 341763 3512
. ] ] WIRITE | 1070704 |2171 | (Moncisciopic) | [] | 5.681el 5465¢1 el 4210e1 88751 8335l 6 665 247%1 27341 2726e1 73743 B511e
Plc 3 0 0] T071/226(10) | 1070708 | 2263 | (Moncisciopic) TE06eT B 56030 E 1246el 108061 0.000e0 00000 00000 12363 1214
T 1 T071/246(11) | 107.0708 | 2460 0.000<D 0.000e0 Da 0.000<0 0.000e0 0.000e0 0.000<D 0.000e0 00000 00000 6820 6912
Pic 4 2 12 W071236(17) | 1070709 | 2255 | (Moncisciopic) 0.000<D 0.000e0 0000kt /7 0.000<0 0.000e0 0.000e0 0.000<D 0.000e0 0.000e0 0.000<D 70922 £.370e
5 6 1071197(1) | 1070889 [1870 | (Moneisctopic) 254061 B 14261 7276l /)/ el 1.140e2 11532 110222 0.000e0 0.000e0 000020 4038 4120
14 14 071178014 | 107.0881 | 17.90 0.000<D 0.000<0 00000 o 0.000¢0 0.000<0 0.000<D 0.000<0 00000 00000 35222 3437
ammn 15 15 10B1205(15) | 108031 | 2047 | (Isoiope) 0 [28882 29102 275262 2u 0@ . 28182 285422 281022 2937 29232 2782 24812 2546
1 1 BIZIT(16) | 1080742 | 2169 | (Isoiope) 0.000<D 25670 0.000e0 0000t //@‘ 0.000e0 0.000e0 0.000<D 0.000e0 00000 00000 3238l 2836
7 7 1091111(17) | 1091010 [ 1114 | (Moncisciopic) | [ | 19782 274e? 3588e) 34351 2 24722 29802 25252 33172 40132 1340e2 2095
12 18 10917163(18) | 1091015 | 16.3¢ O [ 11022 12282 12302 107822 103262 104622 1241e2 1197e2 119722 9.5%4el 8.800e
19 1 091215(18) | 1091018 | 2148 | (Moncisciopic) | [ | 31342 3Tl 3057e2 29552 2. 31362 35122 32242 31632 29002 1720e2 1974
0 0 TIOONB(R0) | 1100092 [182 | (Moncisciopic) SE7%1 7.106el 5 56Be] 3530e1 60521 72T6el 524261 43451 475261 353061 6352 4013
71 71 TI00ZB6(2T) | 1100092 | 2660 | (Moncisciopic) 573522 45732 36342 £ 60622 16512 4943 385222 40082 3277l 30362 42%e7 3255
n n M11207(22 | 7111.1168 | 2069 O [7125 5 497e1 B E5tel 51651 5291 53081 52741 10182 100%2 3E7ke] 8.000e1 2.32%
B B M3INMGEY | 1131075 [162 | (Moncisciopic) 29433 28573 28833 28733 2784e3 2. s 29653 29133 227763 2174e3 21403 1557e3 1.566¢
% % T31211(24) | 1131329 | 2108 | (Moncisciopic) 0.000<D 0.000e0 0.000e0 00000 0.000e0 0.000t e 0.000e0 0.000<D 0.000e0 00000 00000 26372 2332
p3 b5 TAINT(E) | 1140867 [170 | (Moncisciopic) 35580 46260 39716l 24630 0.000e0 e 11282 RET 104622 0.000e0 00000 00000 26351 2625
% % T41871(26) | 1140913 [810 | (Moncisciopic) | [ | 1.055e2 1084e2 11282 113522 1217e2 126222 20832 214422 21822 1804e3 183423 1E1123 78532 B.6%0e
7 b MAINGE) | 114114 |16 | (Isotope) 219022 21242 20302 215622 2087e 152822 22357 22872 21432 161522 1581el 186222 10982 1.100e




PC2 Score

9000 -
8000 -
7000 -
6000 -
5000 -
4000
3000
2000 -

1000 -

-1000
-2000 H

Etape °2 : PCA

C) PCA -VISUALISATION PAR ECHANTILLONS

Scores for PC1 (75.5 %) versus PC2 (14.7 %), No Scaling

BB A

0 it

[¢»]

4000 6000
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ETAPE °2 : PCA

D) PCA - VISUALISATION PAR PICS

Loadings for PC1 (75.5 %) versus PC2 (14.7 %), No Scaling

(Default)
688.5/25.8 (4804) o (Isotope)
0.6 1 @ (Monoisotopic)
0.5 -
0s ] 1) MISE EN EVIDENCE DES DIFFERENCES Ret.
: m/z Time
03] 186.9/155 (544) peak 1  164.1277 1.69
o 689.5/25,8 (4807) 2) VISUALISATION DES PICS DANS LES ECHANTILLONS peak2 1741486  2.17
% 02 547?.5/25‘8 (4366) ./690.5/27.0 (4810) peak 3 192.159 2.16
§ 214.9/1.5 (827) peak 4 243.1333 8.62
o 0.1 & [ IbEI27 (4584) 19285 0=9) peak 5 274.2006  12.38
5 911341771) 174.1/2.2 (429)
0.0 - 563)| 275 2/12.3 (1509 164.1/1.7.(341)
01 243.1/8.6 1170%
-0.2
274.2/12.4 (1578)
-0.3 1 . a
0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35 0.40 0.45 0.50 0.55 0.60 0.65 0.70 0.75
PC1 Loading

10/11/2025 - Page 18



ETAPE °3 : Création liste d'inclusion

2) VISUALISATION DE CHAQUE PICS D'INTERET DANS LES ECHANTILLONS O

m/z Time
3) CREATION D'UNE LISTE D'INCLUSION B R k] —L
peak 2  174.1486 217
peak 3  192.1590 2.16
e S B) peak4 2431333 8.62

00000

1o C, C, peak 5 274.2006 12.38

co
Sample (by group)

274.2/12.4 (1578)
700

600
500
400
300

200 1 E E

L | |
100 \’—’\ 3 c3 3

E E E 0 0 0 A A A B B B co co co c1 c1 c1 c2 c2 c2 c3 c3 c3 D D D
Sample (by group)
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ETAPE °4 : Reinjection ID

ACQUISITION AVEC LISTE D'INCLUSION

Method duration 30 » | min Total scan time: 0.661 s Estimated cycles: 2725
1 échantillon
¥ Source and Gas Parameters
lon source gas 1 60 o psi Curtain gas 35 o| psi Temperature 550 o s 1 b I a n k
lon source gas 2 70 +| psi CAD gas 7 .
v EXE)GI iment [ipa v
Polarity Pasitive v Spray voltage 5500 | A
TOF MS
TOF start mass 100 v| Da Declustering potential 80 o M Collision energy 10 |V
TOF stop mass 1000 v| Da DP spread 0 g CE spread 0 ).V
Accumulation time 01 v s
IDA Criteria | Small molecule %
Maximum candidate ions 10 . +/| Dynamic background subtraction
Intensity threshold exceeds 100 e cps Exclude former candidate ions - 7
tor |6 ® IDA: Inclusion List
After _ occurrences Include the following candidate ions
¥ Advanced Criteria Compound m/z Retention  Retention
name (Da) time (min) time tolerance (+/- s)
Dynamic accumulation Exclude isotopes +/- + Da Mass tolerance +/- | 50 v| @) mDa 1 1 1631198 1.69 60
ppm 2 2 173.1408 217 60
v Inclusion List...
Exclusion List.. Intensity 100 2 cps
TOF MSMS
Precursor ion ¢ Da Declustering potential 20 s Collision energy 30 .|V
TOF start mass a0 v| Da DP spread 0 o v CE spread 15 < v
TOF stop mass 1000 <| Da Accumulation time 0.05 $| s
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ETAPE °5 : Identification

PROCESS METHOD - LIBRAIRY SEARCH I

This selection finds the
best spectral match from

Workflow Confi . all components in the
onfigure the library search parameters ) .
selected libraries.

'.J /] (] \/ (]

Analytics

Components /| Perform Library Search

. Library Search Algorithm Candidate Search b
Integration

Results Sorted By ReverseFit v
m 717':.“:"1!"_:." Search Results ﬂ 1
Calculate Name CAS¥ Formula MM(Da) Fit RewFit 1° L All-In-One
Flagging ™ Piperonyl-butowdde 51-03-6 C19H3005 338.20032 ! Librairy
E! Piperonyl-butocade 51-03-6 C19H3005 33820032 869 997 8! o
B Piperonyl-butoade  51-03-6 C19H3005 338208932 1000 959 9!
Formu E Piperomyl-butccade 31-03-6 C19HI005 33820932 1000 939 9.

LY Piceronvi-butcxide 51-03-6 C19H3005 33820832 1000 959 b N

Fragment Mass Tolerance +/- 04 Da

Ignore Isctopes In Unknown Maximal Number Of Hits | 5

Use Polarity Intensity Threshold 0.05

Use Collision Energy Spread Minimal Purity 100 %

Use Compound Specific Purity Threshold Intensity Factor ] 10/11/2025 - Page 21




ETAPE °5 : Identification

PROCESS METHOD - FORMULA FINDER I

Analytics

W
4 Formula Finder Results ﬂ
Mame Formula Score mfz(Da) Error (ppm) ErrorM

3 C1THISF2NC2S 885 35624203 17 0
E! C20H34FNOS 827 356.24179 15 22
L LC19HIINOS 35624310 .
LY CIZHI0FNTOS 800 35624161 2 2
LY C14H3ONSP 732 35624346 3.2 16 v

Mass Tolerance 3 ppm
Formula Finder 4
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ETAPE °5 : Identification

COMPARAISON DES DEUX RESULTATS OBTENUS

Scenario 1

FORMULA FINDER

Result

Composé A

LIBRAIRIE

All-in-one

Composé A

NIST

IDENTIFICATION?

Acceptée (mais a confirmer?)
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ETAPE °5 : Identification

COMPARAISON DES DEUX RESULTATS OBTENUS

Scenario 1

Scénario 2

Scénario 3

Scénario 4

Scénario 5

FORMULA FINDER

Result

Composé A
Composé B
Composé A
Composé A

LIBRAIRIE
All-in-one NIST
Composé A
Composé A

Composé A
A

IDENTIFICATION?

Acceptée (mais a confirmer?)
A investiguer

A confirmer

A investiguer

A investiguer
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ETAPE °6 : Confirmation

"Un score €levé n'assure pas une fiabilité a 100% de l'identification”

—

O En analysant le standard si disponible

Confirmation O En utilisant d'autres bases de données pour la comparaison de spectres de masse de
ou —| référence (Chemspider, Pubchem)
Investigation O En utilisant une application de prédiction pour la fragmentation de molécule (MStool, mzmin

Stage en cours
A. Nero 0 En explorant des structures chimiques (Chemspider)

~——
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Exemples

JPollution 1
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Mortalité de poissons

Analyse préliminaire: pH 14 dans l'exutoire et en aval dans le cours d'eau

Preuves récoltées lors de I'enquéte: fut de produit de nettoyage> MSDS sheet

omposants dangereux

Nom Chimique

No.-CAS
No.-CE
No REACH

hydroxyde de sodium

1310-73-2
215-185-5
01-2119457892-27

15 ramifiés et linéaires

Alcools éthoxylés en C13-

157627-86-6
POLYMER

Sel de sodium de |’
EDTMPA

22042-96-2
244-751-4
01-2119514449-36

15 ramifiés et linéaires

Alcools éthoxylés en C13-

157627-86-6
POLYMER

Ws, C13, branched,

69011-36-5
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Acquisition
TOFMS

Loadings for PC1 (98.1 %) versus PC2 (1.4 %), No Scaling

PC2 Loading

0.20 4

0.15 4

0.10 4

-0.10

-0.15 1

529.4/1 %7 (2764)

570.5/22.3 (3210)

614.5/2%3 (3631)
658.5/22.3 (3997)

®

y)2.5/22.3 (4315)

65.1/1.8 (1037) 599. 5/23 1 (3495)

271 {$/

1) Mise en évidence des différences

(Default)
e (Isotope)
@® (Monoisotopic)
X (Selected)

Acquisition . . . . -
DqIDA 2) Visualisation des pics choisis pour chaque
“ échantillon
597.5/22.3 (3468) 553.4/22.3 (3035)
641.5/22,3 (3853)
509.4/22.3 (2538)
554.5/23.1 (3051) 685.5/22,3 (4205) 165.4/22.3 (2046)

510.4/23.2 (2552) 598.5/23.1 (3482)

642.5/23,1 (3865)
466.4/23.2 (2057) 430 6/23.1 (44438) 686.5/23‘1 (4212)

598.5/22.3 (3480) €554.4/22.3 (3050)

. 642.5/22.3 (3863)

5'55 523.1(3064) e 15 6/23.0 (4744)
22.2(1907) © . 817.6122,2 (4741)

729.5/22,2 (4442)

773.6/22.2 (4613)

905.6/22.2 (4914) 406. 4/23 2 (1373)

' °
7.3/1 % (4824) 450. 4/23.1 (1872)
933.7/23.0 (49@) 802.6/23.0 (4708) 714, 5/230(4373) 405-4/23.2(1361)
“® . 758.6/23,0 (4567) |
889.6/23,0 (4898) 670.5/23.1 (4096) 582.5/23.1 (3327)
449.4/23.1 (1859
845.6/23,0 (4807) 625.5/23.1 (37) (
669.5/23,1 (4087) ®37.4/23.1 (
801.6/23,0 (4706) 757.6/23,0 (4564) 713. 5/2%1 (4367) ) EANC
0.01 0.02 003 004 005 006 007 008 0.09 010 011 012 0.13 14 015 016 037 018 079 020 021 (020 023 024 0925 (26

PC1 Loading
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Utilisation de la procédure partielle

Acquisition

=~ XD % IS

Confirmation

i FEiFEEEREREG

3

EE

P REFEER
EFEERE

-

siom i o waa
PUNGRNNS S S PO WU TV VT WY W N T 1§ .L...u.l

s

y 4

/

V]

i W e T

1 @ Spwctrum hon Blanc POS willl (sawwie 1) Blanc POS. Expurienn | ooV TOF MG (WO 1000) o 21 35 min
-
S5
i e
!
- N
2 e
Ll . x s
k|
d A
i) 00 a £3

e v O

#
1

Blanc9
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Exemples

Pollution 2
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PCA Visualisation par pic

PC2 Loading

for PC1 (88.2 %) vers
177.1/20.6 (236)

C2 (6.0 %), Pareto

356.2/20.6 (1472)

361.2120,6 (1524)

178.1/29.7 (257)

119.1120.7 (35)
L]
353.2/2}6 (1441

fe
362.2/20.6 (1535)

Acquisition

R J
733.6/21.8 (4636)—e 7@6.6/21.8 (4741)
1249 ®605%/21.8 (3060)

Acquisition
IDA

Default)
Selected)
Isotope)
Monoisotopic)

?M

1) MISE EN EVIDENCE DES DIFFERENCES
2) VISUALISATION DE CHAQUE PIC DANS
CHAQUE ECHANTILLON

*
.
[ )

732.5/21.8 (4632)
429.3/21.7 (2254) 645.5/21..8 226)

629.5/22.6 (4135) 584.5/?2.7 (3802) 539.4/21.8 (3424)

672.5/22.6 (43813—® 715.5/21.8 (4577) 671.5/21.8 (4378)
° 628.5/22.6 (4127) 405 4218 (2097) & ¢ 5834/218(3795-e

L]
PE0 DO @688 T ﬂ'ZS)"Q' ) $398/54 5 ®382) § $-5234722°7 (3264)

424.4/22.8 (2196) 667.5/24.4 (4360) 640.5/24.5 (4186) 567.4/22.6 (3662)

-0.04

-0.03 -0.02 -0.01 0.00

0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.10 0.11 0.12 0.13 0.14 0.15

PC1 Loading
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356.2/20.6 (1472)

Response

0e0 /

2) VISUALISATION DE CHAQUE PICS DANS CHAQUE ECHANTILLON

La source de la pollution peut se situer entre entre C4 et C5

> C G5 6 C6 C6
o o o0 o0 o0 O O A A A B B B C C C C € C1 C C C C3 C3 C3 C4 C4 C4 C5 C5 C5 C6 C6 Cb
Sample (by group)
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IDENTIFICATION

Acquisition IDA + target process method : sample C + one blank

TOFMS

Acquisition

Acquisition
IDA

Mass | Library
Component Component BExpected _ | Retent... 3 - . Library Precursor Found Mass Formula
Index |Sample T... V| Name T d RT Time ¥| Area | Error...|Confi...| U... 7 Library Hit h d Score Mass ALM i Error (.. Finder Results V| Formula Finder Sc... 7|
LA Unknown 2 CQuantifiers 20,64 20,67 3.753e7 v v Piperonyl-butoxide {256,242 3560.2423 | -2.2 CI9H33MNOS a1

2549/1 1155 IDAPOS L - 2 (Unknown) 356.2187 - ...0603 IDA IL\IDA POS ILwiff2), (sample Index: 8)
Area: 3.753e7, Height: 5.349e6, RT: 20.67 min

M
20671
5.0e6

4.5¢6
4.0e6
3.5e6
3.0e6

2.5e6

Intensity, cps

2.0e6
1.5¢6
1.0e6
5.0e3 L
0.0e0
2 4 8 & 10 12 14 18 18 20 22 24 26 28
Tirme, min

¥ Peak Details

Precursor m/z Mass Error (ppm) Retention Time (min) lon Ratio
356.243 -22 20.67 MN/A

Spectrum from IDA POS ILwiff2 (sample 8) - 254...A TOF MS (100 - 1000) from 20.761 to 20.784 min
1.2e5
T1es 356.2423
1.0e5
9.0e4
8.0e4
2 T0c4
£ 60u4
£ som 3611983
4,064
3,084
3572458
2,084
7.277
10e4] 3522484 336,193 s72011 35”325'3' :455
354.3379355.2832 7. g 361.1551
0.0e0 i pork . : VL LE )
354 355 336 357 358 339 360 361
Mass/Charge, Da
4 Formula Finder Results
Name Formula Score  m/z(Da)  Error (ppm)  Error M
N | C17H35F2NO2S 885 35624203 17 0
3 C20HI4FNOS 827 35624179 15 22
LY C19H33NO5 i
3 CI2HIOFNTO4 200 235624161 2 2
3 C14H30NGP 732 35624346 32 16

NGRS R

= @ Spectrum from IDA POS ILwiff2 (sample 8) - ..recursor: 356.2 Da, +1, CE: 20.0, CES: 10.0
@ Library Spectrum: Pipercnyl-butoxide (51-03-6) , CE=35215
100% 4
177.0912
80% 4

60% 4
147.0791
119.0847

40% 177.7104

20%1 117.0689

0% r 3

177.7736 356.2406

% Intensity

A

-20% 1
-40% 1

-60% |

-80%

-100% -

1[‘10 150 2[‘10 250 360 35‘;0
Mass/Charge, Da

4 Library Search Results

Name CAS# Rew. Fit |

L Piperonyl-bu

Formula MM (Da) Fit
0932

B Piperonyl-butoxide 51-03-6 C19H3005 33820932 869 997 8
B Piperonyl-butoxide 51-03-6 C19H3005 33820032 100.0 95.9 o
B Piperonyl-butoxide 51-03-6 C19H3005 33820932 100.0 95.9 o
A Piveronvl-butoxide 51-03-6 C19H3005 33820932 1000 959 g

Confirmation complémentaire obtenues avec le screening GC-MS et l'injection
d'un standard de référence.

—> piperonyl-butoxide
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» Mise en place d'une procédure pour I'étape de confirmation directement applicable dans

le cadre opérationnel du laboratoire
» Organiser les données (metadata, coordonnées, type, date de prélevement)

» Compléter la MS/MS librairy avec notre analyseur, priorité aux surfactants et aux

pyrethroids
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Conclusion

» X500R QTOF system est désormais utilisé pour la recherche de pollution

» Cette procédure est un complément dans la recherche de pollution, parmi un
ensemble d'actions de terrain et d'analyses.

» Les étapes 1 et 2 sont un outil d'aide sur le terrain pour le détecter la source
d'une pollution

» L'identification repose sur des librairies disponibles et des spectres MS/MS

» La fiabilité de l'identification peut étre optimisée par une étape de confirmation
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Pour votre attention
&
Merci a :

Dr. Stahl-Zeng, M. Scherer, J.-P Lebreton and S. Mozzettini, Sciex

Dr. Y. Gagnebin, SCAV-GE, data analysis expert
Toute I'équipe du LPEE : pour nos échanges, notre réactivité, pour

notre cohésion d'équipe qui permet de nouveaux challenges
comme la HRMS et la PCA.
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