EXPERIMENTATION 2

Decouvrir les appareils de mesures aupres
des chercheurs et des analystes de
[‘universite

Plateforme
F o szgj ,',’,7 Valérie Cantonny: Al CNRS, Développeur, intégrateur d’application

oooooooooooooooooooooooooooooo



7 ° ’ Plateforme
La plateforme Métabolisme Métabolome ( Métabolisme

Isotopic and Metabolomic Solutions

» Heébergée par I'lPS2 Institut of Plant Sciences Paris-Saclay |
> Etude de I'influence des facteurs génétiques sur la croissance des plantes ~ \ips2

» Organigramme de la plateforme:
» Un coordinateur scientifique, une coordinatrice technique
» Quatre analystes, une informaticienne

» Missions
» Mesures des métabolites dans des matrices de plantes
» Mesures de 'évolution des concentrations en isotopes stables des
métabolites

» Appareils de mesures: Couplages de méthodes séparatives avec

des spectromeétres de masse
» HPLC, UPLC
» LC-TOF, GC-MS
» EA-IRMS, RMN, GC-C-IRMS




Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes
Le WIKI DAAP: ‘Data Acquisition For Analytical Platform’:

- Paris-saCIay

universite CJ .
PARIS-SACLAY f D

> Le WIKI DAAP: Center for Data Science

» Le projet MoDALMI, soutenu par le CDS Paris-Saclay
» Un projet collaboratif entre la faculté de pharmacie et la plateforme
» Rechercher un spectrometre par géolocalisation

» Pour les chercheurs:
»> Effectuer des analyses
» Sélectionner un instrument
» Retrouver des titres d’articles
reliés a des analyses

» Pour les plateformes:
» Valorisation
» Collaboration
» Délégation

i
6 data International



Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes
Expérimentation

» Creation d’'une carte heuristique regroupant des types d'analyses

& LtgOrbitrap —
& QuadrupoleMassAnalyser —

& AnalyserMassSpectrometry —> & FourierTransformMassSpectrometry —>
& TimeOfFlight —>

& MagneticSector —>
& AtmosphericPressureChemicallonisation —>
& MassSpectrometry (>
& Chemicallonisation —>
& Electronlonisation —>
& lonizationModeMassSpectrometry —
&> Electrospraylonisation —
& Spectrometry > & MatrixAssistedLaserDesorptionlonization —

& FastAtomBombardement >
€D DetectorMassSpectrometry —> & FaradayCup —>

& NuclearMagneticResonance —>

UwVisibleSpectrometry —>
ScientificTechnique @ RamanSpe trometiy (>
FluorimetrySpectrometry —>
& OpticalSpectrometry —>
NearlInfraredSpectrometry —>

MidinfraredSpectrometry —

RefractrometrySpectrometry —>

AmperometryDetector —>
etector onductivit etector
& Detect > ConductivityD —>

FlamelonizationDetector —>

& GazChromatography —>

& GazAnalyser —>
@ SeparationTechnique —>
€ Hplc >

& LiquidChromatography >
& Uplc >

En rouge les techniques qu'il
faut ajouter a l'ontologie



Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes

Expérimentation

» Creéation de l'ontologie avec le logiciel topbraid:
> Les types d’analyses: ‘Scientific_technique’
» Les équipements existants par labo: ‘les instances des devices’

e Classes 2 \

RE2&E® Y= O

') Importsi’ Instances & II Domain! = Relevant Pmpertiesl 9] Error L0g|ﬁ SPARQL

4 Text Search‘ & SHACL Constraint Violations (experimental)|

4 @ rdfs:Resource (972)
a owl:Thing (122)
daap:Device (27)
daap:Protocol (6)
4 daap:Scientific_technique (49)

4 daap:Detector
daap:Amperometry_Detector
daap:Conductivity_Detector
daap:Flamelonization_Detector

4 daap:Separation_Technique (31)
daap:Gas_Analyser (3)
daap:Gaz_Chromatography

i © daap:Liquid_Chromatography (28)
4 . daap:Spectrometry (18)
b daap:Mass_Spectrometry (10)
daap:Nuclear_Magnetic_Resonance (8)
P daap:Optical_Spectrometry
® owl:NamedIndividual (11)
vcard:Address
vcard:Email
& veard:Gender

i

[Resource]

# deviceLab:RMN_Probe_QNP_F P_C_ H_- D_5_mm

# devicelab:RMN_CryoProbe_BBO_-_Prodigy_Unit

# deviceLab:RMN_Console_TI_HD_400

# devicelab:RMN_Bruker Samplecase24 AH0171-400

# deviceLab:RMN_Bruker Pmm

# deviceLab:RMN Bruker BCU I_AH0016-02

@ deviceLab:RMN_Bruker_Aimant_ASCEND_400

# devicelabilon_Chromatographie_ICS5000_pmm

# deviceLabIC_Thermofisher_Scientific_ICS5000_Main_Module
+ devicelabIC_Thermofisher_Scientific_1C55000_Conductivity_Meter

@ devicel abiIC_Thermofisher_Scientific_ICS5000_Amperometry_Met..

4 devicelab:Console_RMN_Avance_TI_HD_400_AV400N
# deviceLab:Chain_UPLC_Water_Pmm
# devicelab:Chain_UPLC_Water_2487_Acquity_Sample_Manager_M..

# devicelab:Chain_UPLC_Water_2487_Acquity_PDA_Detector_ Modu..
# devicelab:Chain_UPLC_Water 2487 Acquity FLS Detector Madul..

# devicelab:Chain_UPLC Water 2487 Acquity_Binary Solvent Man..
# deviceLab:Chain UPLC TOF Pmm

# deviceLab:Chain_Thermo_Flash_EA

# devicelab:Chain_HPLC_Water_pmm

L deviceLab:Chain_HPLC_Water_2695_Separation_module_3

@ devicel ab:Chain_HPLC_Water_2487 Dual_Alpha_Absorbance_Det...

# devicel ab:Chain_HPLC_Water_2475_Multi_Alpha_Fluorescence_D...
@ devicel ab:Chain_Flementar_Irms_Isoprime_100

# devicelab:Chain_Elementar_Fa_Vario_Pyrocube

# devicelab:Chain_Elementar_Falrms_Pyro_Pmm

=¥ deviceLab:Chain_Bruker MicroTOF TI

rdftype

daap:Device, daap:Nuclear_Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:Nuclear_Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:Nuclear_Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:Nuclear Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:Nuclear Magnetic Resonance

daap:Device, daap:Nuclear Magnetic Resonance

daap:Device, daap:Nuclear_Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:Nuclear_Magnetic_Resonance

daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:UPLC
daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:UPLC
daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:UPLC
daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:UPLC
daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:UPLC
daap:Device, daap:Liquid_Chromatography, daap:Mass_Spectrome...
daap:Device, daap:Gas_Analyser

daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:HPLC, daap:Liquid_Chromatography
daap:Device, daap:Electron_lonisation, daap:FaradayCup, daap:Ma..
daap:Device, daap:Gas_Analyser

daap:Device, daap:Electron_lonisation, daap:FaradayCup, daap:Gas..
daap:Device, daap:Mass_Spectrometry, daap:Time_Of Flight

rdfs:label

Chain RMN Probe QNP FP CH-D 5 mm

Chain RMN CryoProbe BBO - Prodigy Unit

Chain RMN Console_II_HD_400

Chain RMN BrukerSamplecase24 AH0171-400

Chain RMN Bruker Pmm

Chain RMN Bruker BCU 1 AH0016-02

Chain RMN Bruker Aimant ASCEND 400

Chain lon Chromatographie ICS5000 pmm

Chain IC Thermofisher Scientific ICS5000 Main Module

Chain IC Thermofisher Scientific ICS5000 Conductivity Meter

Chain IC Thermofisher Scientific ICS5000 Amperometry Meter
Chain Console RMN Avance I HD 400 (AV400N)

Chain UPLC Water Pmm

Chain UPLC Water 2487 Acquity Sample Manager Module 3

Chain UPLC Water 2487 Acquity PDA Detector Module 2

Chain UPLC Water 2487 Acquity ELS Detector Module 1

Chain UPLC Water 2487 Acquity Binary Solvent Manager Module 4
Chain UPLC TOF Pmm

Chain IRMS Thermo Ealrms Flash EA

Chain HPLC Water pmm

Chain HPLC Water 2695 Separation Module module 3

Chain HPLC Water 2487 Multi Alpha Absorbance Detector module 2
Chain HPLC Water 2475 Multi Alpha Fluorescence Detector Module...
Chain IRMS Elementar Isoprime 100

Chain Elementar EA Vario Pyrocube

Chain IRMS Elementar Ealrms Pyro Pmm

Chain Bruker MicroTOF IT



Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes
Expérimentation

» Creéation de l'ontologie avec le logiciel topbraid:
> Les propriétés communes définissant I'instance d’un device

Resocurce Form = =) ~
Name: :QeyiceLab:Chain_Brukey;MicroTOF_lI
-~ Annotations

rdfs:label ¥

=15 Chain Bruker MicroTOF 1I {@en}
rdfs:seefllso ¥ - -

@ <http://www.pmm.u-psud.fr/spip.php?article89> - J=
-~ Other Properties

daapHelp:checkBy ~

daapProp:item

daapProp:picture ~

@1<http://daap.eu/w/images/9/9d/Micro_tof.jpg> ==
daapProp:piloteProcess ~
< user:Florence_Guerard

rdf:type
daap:Device ==
‘daap:Mass_Spectrometry ==
daap:Time_Of_Flight ==
geozlat T
& 48.711394 2
geo:iong
id > 168279 S
vcard:organization-unit ~
< daap:Platform_Metabolism_Metabolom =<
-~ Incoming References
< rdfs:seefAlso ~
@ devicelab:Chain_UPLC_TOF_Pmm ==
Form l Source Code|
Y Imports | € Instances 53 == Domain{ = Relevant Properties| €] Error Logl P o SPARQLI " Text Search | % SHACL Constraint Violations (experi...! =
€ €

[Resource] rdf:itype rdfs:label
o> devicelab:Chain_Bruker MicroT... daap:Device, daap:Mass_Spectro... Chain Bruker MicroTOF 11

rdfs:comment



Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes

Expérimentation

» Création d'un WIKI public avec les photos des spectrometres et

leurs description

|
powry vv.fvm Poe | Desin
DAAP Device

Chain UPLC Water Pmm

Florence Guerard/=

Near-infrared Spectroscopy

Infrared spectroscopy

Pierre Chaminade&

RamanEvolution

Raman spectroscopy

Chain C Thermofisher Scientfic ICS5000 Amparometry Mster

Ali Traylis=]

Ghain fon Chvomatographie ICS5000 prvn

Ghain IRMS Elementar Ealmrs Pyro Pmm

| Ghain IRMS Elementar Isoprims 100

Chain IRMS Thenne Esims Flash EA

e . Gortrtutens S cecomecter



Projet MoDALMI: Management of Data for the Analysis of Lipids, Métabolites and Isotopes
Expérimentation

» On retrouve dans le WIKI, les propriétés communes des
Instruments

AR Sarces Bisen comseny Uscusson iteeress Liece s Carinbiicns Se csonectr

|
Chain UPLC TOF Pmm e i ———

DAAP Platform Metabolism Metabolom/Chain UPLC TOF Pmm

Device

Le LCMS TOF

plateto e NS Llsons un UPLG

Pilote Florence Guerard[]
process L
Keywords - e e

Organisation FPlatform Metabolism
Metabolom

Latitude 487114 e
Longitude 216828




