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Observatoire des micropolluants organiques

dans les eaux résiduaires urbaines —==AAAE
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—

i - i
S LAAP N ' Yele[s[u,

Service public de I'assainissement francilien

laboratoire eau environnement systemes urbains

Analyse des parameétres globaux : |

il l l |

Conductivité

o Ecotoxicologie Fluo 3D Micropolluants organiques
e Turbidité
e MES
e COD l l
« DBO Ciblé Non-ciblé
DCO | Biocides v

* Ammonium

- Suspect
* Nitrites Biocides
* Nitrates

* Azote Kjedahl Pharmaceutiques

* Phosphore
* Orthophosphate

Analyse par spectrométrie de
masse haute résolution
(HRMS)




6 injections
(Triplicata dans 2
modes d’ionisation)

1 échantillon
~ 120 échantillons

attendus sur cette 1¢
A7 année d’observatoire
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Spectres de masse

Présentation des données HRMS

~ 20 000 pics par
chromatogramme

Them name: S1447 LB 0903 POS
Channel narne: Mobllity Trace for armisulpride : m/2=3701741+/-386 ppm : RT=4.824 /003 min
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|dentification de molécules inconnues

| Non-target HR-MS(/MS) Acquisition |
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Comparaison avec des
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DCaIcuI de formule brute

Schymanski et al, Environmental Science and Technology, 2014

6



Format et taille des données
Méthode 1 L_Ir]l FI Méthode 2 l

SCIENTIFIC INFORMATION S¥STEM

A Acquisition des données
S0k LN
P roteowizard .

N N Prétraitement des
Conversion des données en 2 @ 6 Go par 1 a2 Go par données sous format

format universel (*.mzXML) injection injection  fournisseur (*.uep)

1 |

Prétraitement des données . "
Export de données en *.csv

sous format *.rds T .
~ 600 Ko par injection 500 Ko par injection

\®Studio®/

Traitement des données
Résultats exportables en *.csv ou *.png




Quelle différence entre les méthodes?

Pas de données
spectrales!
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P Id RetentionTi A Comment Co Co Col
rimary mfz entionTime / mm mpans mpans mpans Noue_replicate. 1 Noue
452

Méthode 1 Pas de drift time! Méthode 2

1e7A 21211847 brut_replicate_1 brut_replicate_2 brut_replicate_3
7 —— 21211777 3020452 2121178 5.020 3245063.2 3112845.8 3088330.2 4837.55 11547
3
“‘3556, 389.23306_8.412_6.09 | 388.2331 8412 Q] 15258218 1444935.0 1488661.7 1155.88 12100
£ 7.28234 9.753_6.65 7.2823 9733 £.65 1420613.2 1327129.0 1262714.4 512,71 607.5!
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Item name: G8& Channel name: High energy : Time 5.0794
e description: 331.19673_7.700_5.64 | 331.1867 7.700 1380783.6 1334140.2 12323076 807.86 1305,
11906037 21211793
& 273.16556_T4T1 500 2731656 7471 11281241 1085739.8 1105216.2 434 85 17984
) 185.08127 _ _
5 319.16758_5.535 517 3191676 5538 1036345.4 9837327 982780.3 265.15 31611
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= 213.12079 - o -
12006314| |/ 481.245825 6,103_6.66 | 481.2493 6103 8718583 854650.7 8721848 4104.96 5449
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Observed mass [m/z] - -
361.18180_8.073.5.78 | 361.1318 &§.073 744457.3 7558160 7284938 0.00 0.00

Quelle molécule se cache derriere chaque ligne?

Possibilité d’analyse rétrospective pour chercher de « nouveaux » polluants dans de
« vieux » échantillons! 8




Exemple de fichiers
*.csv (52.1 Mo)
132 499 colonnes »

Primaryld voltem Y cender 7 CMUP T op1 88722 0.039 436 | 246.86258 0.044 426  217.85990 0.046 4.14
description ) - - - = & L

/3 lignes

<

data.table::fread :~2.1s

read.csv : ~ 880 sec = 15 min

hospital data: 30 Millions rows x 125 columns

4 Temp

datatable -

Package

16

pbase-

0 RO0 1000 1500 9
seconds




59 589 colonnes

Exemple de fichier

*.csv (9 Mo)

Primaryld Gender ':EI::u-up :::Eple
Vg 1| m/z
GC') 2 | RetentionTime
data.table (070) 3 DriftTime
\/ — 4 Comment
m 5 EBlanc_replicate_1 Blanc Unknown
N 6 Blanc extraction-1_replicate_1 BlkExtr Unknown
v 7 | Blanc extraction-2_replicate_1 BlkExtr Unknown

fread ~ 2.9 sec

Llste de data.table readRDS~6.5ms

¢ 19 1 910 (aires des marqueurs dans les échantillons)
¢ 19 4 (métadonnées des échantillons)

¢ 1 910 * 2 (propriétés des marqueurs)

* 19 * 1 910 (présence/absence)

113.96347_0.026_2.90 141.95804_0.040_3.25

113.9635

0.0260

2.9000

0.0000

0.0000

0.0000

141.958

0040

3.250

0000

0.000

0.000

261.07795_0.041_4.44

261.0779
00410

44400

00000
0.0000

0.0000

>
87.92408 0.043 3

87.92408
0.04300

3.00000

000000
0.00000

0.00000

*.rds (= objets R : 235 Ko)

+ 3 autres RDS

listes de data.table associées
(total de 12 Mo)

e Liste de 19 data.table : nb de marker dans I’échantillon * 10
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Stockage et accessibilité des données

Analyse non-ciblée et suspect => Possibilité d’analyse rétrospective

b Stockage des données brutes (*.uep ou *.mzXML) nécessaire

Actuellement...

Export des données en *.uep

Ordinateur de pilotage Ordinateur de retraitement
Uniquement pour acquisition Actuellement utilisé pour le stockage

~ 3,2 To de données *.uep

(en moins de 2 ans)

Base OSU

(en cours d’installation)

\\ Export/Import

Ré-import des données en *.ue \ tréslong!! 11




Problemes a résoudre...

e Optimiser les étapes de traitement

* Trouver un moyen de stocker des données
sur le long terme (observatoire de
micropolluants prévu sur 10 ans)

* Trouver une facon d’accéder rapidement aux ‘ y
données pour les retravailler ——

Merci pour votre attention!
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