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| - Introduction

De nombreux micropolluants sont présents dans les eaux urbaines mais leur comportement et
leurs produits de transformations dans les stations de traitement des eaux usees et dans
I'environnement sont encore peu connus. Les méthodes d’analyse ciblées conventionnelles
utilisées pour I’analyse de ces substances permettent de les détecter et de les quantifier a 1’état
de traces dans différentes matrices environnementales. Cependant, ces techniques s’appuient
sur 1'utilisation d’étalons de référence qui ne sont pas disponibles pour tous les composés,
encore moins pour les produits de transformation qui sont souvent mal caractérises ou tout
simplement inconnus. Avec I’émergence de la spectrométrie de masse haute résolution
(HRMS), de nouvelles stratégies d’analyses dites en mode suspect ou non-ciblées (NTS) se sont
développées (Krauss et al., 2010; Schymanski et al., 2014). Elles permettent la détection d’un
grand nombre de signaux et contribuent ainsi a I’analyse de composés aussi bien connus,
qu’inconnus. Cependant, ces nouvelles méthodes d’analyse sont longues et complexes et
beaucoup d’études se concentrent sur un nombre limité des signaux priorisés (Krauss et al.,
2019; Plassmann et al., 2016; Schollée et al., 2016) laissant le reste des signaux inexploités. De
la méme maniére, les méthodes analytiques employées sont diverses, mais encore trop peu
caractérisées en termes de spectre de molécules analysables, rendant ainsi difficile la
comparaison de différentes études.

Cette theése (octobre 2018 — mars 2022), réalisée au LEESU a donc eu pour objectif de répondre
aux guestions suivantes :

- Comment tirer le maximum d’informations des données acquises en HRMS ?

- Comment mieux caractériser la diversité des molécules détectées par HRMS ?

- Quelle est la valeur ajoutée des méthodes de NTS pour la caractérisation des
micropolluants organiques dans I’environnement ?

Ce travail a été mené avec les instruments analytiques mis a disposition par la Plateforme
Régionale d’Analyse Multi-Milieux des Micro-ContaminantS (PRAMMICS) et en
collaboration avec la Direction Innovation du Syndicat Interdépartemental pour
I’ Assainissement de I’ Agglomération Parisienne (SIAAP) qui a permis I’acces aux échantillons
issus de ses différentes stations de traitement des eaux usees.
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Partie A — Evaluation de méthodes de traitement de données

Introduction et objectifs

Les méthodes de traitement de données pour le NTS s’appuient sur divers logiciels propriétaires
ou libres permettant d’exploiter la grande quantité d’information tirée de la HRMS. Cependant,
I’approche classique du traitement de données NTS passe par une étape de priorisation de
signaux dont le but est de sélectionner un nombre restreint de marqueurs d’intéréts, déterminés
en fonction de I’objectif de 1’étude. Dans les études environnementales, ces priorisations
peuvent étre effectuées en fonction de la variation spatiale des signaux acquis (Krauss et al.,
2019), de leur variation temporelle (Plassmann et al., 2016), de tests permettant de différencier
statistiquement plusieurs échantillons ou groupes d’échantillons (Schollée et al., 2018), de
réponses toxiques (Brack et al., 2016) ou encore de particularités caractéristiques de détection
(Ruff et al., 2015). Cette étape permet ainsi de réduire le nombre de signaux qui seront soumis
a des tentatives d’identifications, puisque ces dernieres restent a ce jour treés longues et
complexes.

Bien que I’identification de molécules inconnues soit trés intéressante en termes d’information
apportée vis-a-vis des échantillons analysés, les efforts mis en ceuvre pour obtenir une
identification complete peuvent parfois ne pas pouvoir aboutir lorsque des étalons de références
ne sont pas disponibles (Schymanski et al., 2015, 2014). Par ailleurs, la capacité de la HRMS a
pouvoir analyser un trés grand nombre de substances n’est pas utilisée dans son intégrité
puisque la majorité des signaux obtenus ne sont pas exploités. Ainsi, la diversité de
micropolluants organiques présente dans les échantillons restent mal caractérisée.

Quelques études émergentes proposent de se soustraire a cette étape intermédiaire de
priorisation afin de pouvoir caractériser les échantillons dans leur ensemble, sans avoir pour
objectif d’identifier de maniere préciser toutes les substances présentes, mais seulement
d’apporter des indices sur leur nature ou caractéristiques (Lavonen et al., 2013; Nirenberg et
al., 2019; Sanchis et al., 2020).

Les premiéres investigations de ce travail ont été consacrées au développement de méthodes de
traitement de données permettant de faciliter la comparaison d’empreintes obtenues par HRMS.
Pour cela, le logiciel attaché a I’instrument analytique a dans un premier temps été exploité,
puis, complété par différents outils et logiciels libres permettant de fiabiliser et d’élargir les
possibilités en termes d’exploitation des données.

Matériel et méthodes

Cette partie s’est appuyée sur ’exploitation des échantillons issus de 1’essai-interlaboratoire
« NORMAN Collaborative Trial : Algorithms for deconvolution and library-searching in non-
target Analysis », organisé par le réscau NORMAN en 2019. L’objectif de cet essai-inter-
laboratoire était de comparer les méthodes de traitement de données utilisées par les différents
participants afin d’identifier 50 marqueurs caractéristiques pour les 6 échantillons fournis
(Schulze et al., 2021). Parmi ces derniers, 1’un d’entre eux correspondait a un mélange d’étalons
analytiques comprenant 18 substances différentes (Tableau 1).
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Tableau 1 : Liste des 18 substances présentes dans le mélange d'étalons fourni lors de I'essai
inter-laboratoire

Nom de la substance Numéro CAS Formule moléculaire [M+H]*
Guanylurea 141-83-3 C2H6N40 103,0614
Amitrol 61-82-5 C2H4N4 85,0509
Histamine 51-45-6 C5HIN3 112,0869
Chlormequat* 999-81-5 C5H13CIN 122,0731
Methamidophos 10265-92-6 C2H8NO2PS 142,0086
Vancomycin* 1404-90-6 C66H75CI2N9024 724,7224
Cefoperazone 62893-19-0 C25H27N908S2 646,1497
Trichlorfon (Dylox) 52-68-6 C4HBCI304P 256,9299
Butocarboxim 34681-10-2 C7H14N202S 191,0849
Dichlorvos 62-73-7 C4H7CI204P 220,9532
Tylosin 1401-69-0 C46H77NO17 916,5264
TCMTB 21564-17-0 CI9HB6N2S3 238,9766
Rifaximin 80621-81-4 C43H51N3011 786,3596
Spinosad A (Spinosyn A) 131929-60-7 C41H65N0O10 732,4681
Emamectin Bla 121124-29-6 C49H75NO013 886,5311
Avermectin Bla*** 71751-41-2 C48H72014 890,5260
Nigericin 28380-24-7 C40H68011 725,4834
Ivermectin Bla 70288-86-7 C48H74014 892,5417

Les résultats rendus dans le cadre de notre participation a cet essai-interlaboratoire n’ayant pas
été satisfaisants (i.e., étalons non-identifiés dans la liste de 50 marqueurs caractéristiques), les
données acquises ont apporté une occasion de pouvoir comparer différents outils de traitement
de données. En particulier, le mélange d’étalons analytique a permis de tester la fiabilité des
identifications réalisees par les logiciels fournis avec 1’appareil d’analyse, en comparaison avec
des logiciels libres. Par ailleurs, I’apport de la mobilité ionique dans ce processus a aussi été
évaluée afin de confirmer I’utilité de ce paramétre de séparation complémentaire disponible sur
notre appareil.

Résultats

Cette partie a permis le développement de différentes voies de traitement de données qui
s’appuient sur plusieurs types de logiciels et approches. En particulier, 1’étude a mis en évidence
des avantages et inconvénients li€s a chaque méthode étudice. Les résultats ont montré qu’il
n’est, a ce stade, pas possible de conclure a une méthode préférentielle de traitement de données.
Le choix de la méthode de traitement dépend grandement de 1’objectif fixé par I’étude. En effet,
pour réaliser des comparaisons rapides, la méthode hybride, qui s’appuie a la fois sur un
prétraitement simplifié par le logiciel fournisseur et sur la liberté de traitement fournie par les
logiciels libres, est plus adaptée. En revanche, cette derniére ne permet pas 1’identification de
marqueurs de maniére directe dans son état actuel. Si le travail requiert des identifications, il
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est préférable d’utiliser 1a méthode fournisseur pour un nombre limité de marqueurs a identifier
de maniére poussée puisque cette méthode permet de tirer parti d’'un maximum d’informations
produit par 1’analyse. En revanche, le logiciel ne permet pas d’effectuer un grand nombre
d’attributions simultanées et les méthodes de traitement proposées ne sont parfois pas adaptées
aux études realisees. Dans ce cas, la méthode passant entierement par logiciels libres est plus
avantageuse puisqu’elle permet de contourner ces problémes. En revanche, cette maniere de
procéder est plus longue puisqu’elle nécessite une conversion préalable des données et un
prétraitement qui, dans les deux autres cas, est effectué¢ en paralléle de 1’acquisition. De plus,
les logiciels libres ne supportent pas encore les données de mobilité ionique et cette particularité,
qui fournit une plus grande fiabilité pour ’identification, n’est donc pas mise a profit.

Perspectives de recherche

Afin d’aboutir a une unique méthode de traitement de données, un travail supplémentaire est en
cours pour récupérer directement les données spectrales du logiciel fournisseur, en gardant donc
la meilleure précision apportée par la mobilité ionique. L’objectif est de lier ces données
spectrales aux données exportées du logiciel « fournisseur » afin d’utiliser les méthodes
d’identification disponibles dans les logiciels libres. Ce workflow complet alliera rapidité et
fiabilité en combinant les avantages des différentes méthodes :

- Par logiciel “fournisseur” : prétraitement des données (détection des pics fiable grace a la
mobilité ionique), en simultané avec les acquisitions et fournissant des spectres précis avec la
mobilité ionique

- Hybride : grande liberté en termes de traitement de données et temps de calculs fortement
réduits

- Par logiciels libres : possibilité de réaliser des attributions de formules moléculaires et des
identifications sur un large nombre de marqueurs
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Partie B — Comparaison de méthodes analytiques

Introduction et objectifs

La particularité du NTS est de pouvoir fournir un trés grand nombre d’information vis-a-vis des
¢chantillons analysés. Pour cela, les méthodes analytiques ont pour objectif d’étre le plus
exhaustives possible afin de pouvoir fournir des donnees représentatives des échantillons.

De la méme maniére que pour le traitement de données, les méthodes d’analyses employees
pour le NTS environnemental sont également trés nombreuses. Cependant, il est intéressant de
remarquer que des tendances se distinguent. En effet, la préparation d’échantillon est tres
majoritairement réalisée par extraction sur phase solide en utilisant des phases dites
« universelle » (de type HLB) qui sont adaptées a de trés nombreuses molécules (Bade et al.,
2015) ou alors avec une combinaison de plusieurs phases différentes afin de permettre la
rétention d’un spectre encore plus larges de substances présentes dans les échantillons (Kern et
al., 2009). En ce qui concerne 1’analyse, celle-Ci est tres souvent réalisée par chromatographie
en phase liquide, couplée a la spectrométrie de masse haute résolution, en utilisant
presqu’exclusivement une colonne chromatographique de type C18 (Schymanski et al., 2015).

Néanmoins, il n’existe que trés peu d’études décrivant la comparaison de différentes méthodes
d’analyse NTS et celles-ci sont majoritairement effectuées en s’appuyant sur une liste prédéfinie
de molécules (Bade et al., 2015; Montes et al., 2017; Neuwald et al., 2021). Ainsi, ces méthodes
d’analyses restent encore mal caractérisées et peu d’informations sont donc disponibles quant a
la diversité de molécules analysables par chacune d’elles.

L’objectif de cette partie était donc de diviser un méme echantillon en diverses fractions ayant
des propriétés physico-chimiques différentes, puis de les analyser avec des techniques
différentes afin de regrouper un maximum d’informations permettant de caractériser les
supports disponibles sur le marché. Une caractérisation basée sur I’ensemble des signaux
détectés en NTS et en SS a été effectuée en mettant en place différents critéres de comparaison
afin d’apporter plus de connaissances quant aux particularités de chaque méthode.

Matériel et méthodes

Les résultats présentés dans cette partie s’appuient sur I’exploitation de différents effluents de
stations de traitement des eaux usées fournis par le SIAAP. Chacun d’entre eux a été soumis a
8 extractions sur phases solides différentes en utilisant diverses phases commerciales, un
fractionnement successif sur 3 résines macroporeuses et un fractionnement par chromatographie
d’exclusion stérique. L’objectif était de voir de quelle maniere le choix de la méthode de
préparation ou le choix des matériaux employé avait une influence sur les informations
récupérées quant a I’échantillon initial, c’est pourquoi, ce dernier a également été analysé tel
quel (i.e., sans étape de préparation). Toutes les fractions obtenues précédemment ont été
analysees par chromatographie liquide couplée a la spectrométrie de masse haute résolution en
utilisant 3 colonnes de chromatographie différentes afin de voir I’influence que cette étape
pouvait également avoir.
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Résultats

La comparaison de méthodes de préparation a permis de montrer que 1’extraction sur phase
solide était majoritairement utilisée car elle permet d’obtenir un grand nombre d’information
tout en limitant le volume d’échantillon et de solvants nécessaire, ainsi que le temps de
traitement de 1’échantillon en comparaison aux deux autres méthodes utilisées dans ce travail.
La comparaison de différentes phases pour cette méthode met en évidence I’influence du
matériau sur le nombre et la spécificité des données recueillies (Figure 1).
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Figure 1 : Comparaison de méthodes de préparation (analyse colonne C18 avec ionisation en
mode positif)

De facon également tres intéressante, la comparaison de cette méthode avec une injection
directe (i.e., sans étape de préparation) montre que cette derniére permettait détecter un certain
nombre de signaux uniques. Ainsi, bien que ce travail ait fait appel a ’utilisation de trois
méthodes de préparation, incluant onze phases d’extraction différentes, cette combinaison n’a
pas suffi pour récupérer toutes les information présentes dans 1’échantillon initial. Ces signaux
perdus correspondent pourtant a des molécules présentes en concentration relativement
importantes initialement, puisque visibles sans étape de préconcentration.

Concernant la comparaison de méthodes d’analyse, celle-ci a tout d’abord permis de mettre en
place une méthode permettant de comparer différentes colonnes de chromatographie pour
I’analyse d’un méme échantillon. Cette derniere met notamment en évidence I’avantage de la
mobilité ionique qui permet ici de fiabiliser cette comparaison. D’autre part, cette comparaison
montre que le choix de la colonne chromatographique est crucial quant aux informations
obtenues en fin de processus, puisque les 3 colonnes étudiées ne montrent que trés peu de
signaux communs (Figure 2).
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1) Approche par rapport au m/z 2) Apport de la mobilité ionigue

Figure 2 : Comparaison de colonnes chromatographiques pour 1’analyse d’un méme échantillon

Ces observations réalisées en NTS ont été complétées par une analyse en SS a partir d’une liste
de 375 molécules, sélectionnées sur la base d’études précédentes réalisées avec des échantillons
similaires. Le but de cette comparaison complémentaire était de pouvoir apporter des
informations supplémentaires pour caractériser les différences en termes de propriétés physico-
chimiques des molécules susceptibles d’étre analysées par chacune de ces méthodes.
Cependant, les résultats obtenus ne permettent pas, a ce stade de tirer des conclusions car les
propriétés étudiées ne distinguent pas assez les méthodes les unes des autres. Néanmaoins,
I’utilisation en paralléle de ces deux stratégies a permis de montrer leur complémentarité. En
effet, le NTS permet de différencier clairement les méthodes entre elles, mais par nature, ne
permet pas d’interpréter ces différences en termes de spectre de molécules analysables. Au
contraire, le SS est plus riche en termes d’informations physico-chimiques, mais son efficacité
a distinguer clairement les méthodes dépend grandement de la liste initiale de molécules établie
et des propriétés considérées lors de la comparaison.

Perspectives de recherche

Les comparaisons de méthodes de préparation ayant montré que 1’injection directe présente des
signaux qui ne sont pas retrouvés en combinant les résultats de onze phases de préparation
différentes alors que ceux-ci correspondent potentiellement a des composés polaires présents
en concentrations relativement importante, des investigations plus approfondies semblent
nécessaires. Il s’agirait ainsi de d’évaluer des méthodes permettant de concentrer I’échantillon
initial en minimisant 1’altération de ce dernier. Parmi ces méthodes, la concentration par
évaporation ou par lyophilisation semblent étre des alternatives prometteuses (Mechelke et al.,
2019).
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Partie C — Application des méthodes pour la comparaison
d’¢chantillons oxydés

Introduction et objectifs

Les micropolluants organiques sont de présents dans de nombreux produits que nous utilisons
au quotidien (e.g., médicaments, cosmétiques, désinfectants...) et transitent ainsi par les stations
de traitement des eaux usees. Cependant, ces derniéres ne sont initialement pas congues pour
traiter ce type de pollution. Afin de limiter notre impact sur les milieux récepteurs, différents
traitements complémentaires sont étudies pour application en fin de filiére de traitement afin de
réduire la présence de ces composés dans les eaux rejetées vers I’environnement (Boehler et al.,
2012; Deng and Zhao, 2015; Poyatos et al., 2009; Siegrist and Joss, 2012). Parmi eux, les
traitements d’oxydations semblent efficaces pour I’abattement d’un grand nombre de
substances. Cependant, ils sont également a 1’origine de la formation de nouveaux produits,
issus de la transformation des molécules initiales, qui peuvent, dans certains cas s’avérer plus
toxiques (Berkner and Thierbach, 2014; Escher et al., 2013).

L’objectif de cette étude est de mettre en ceuvre les méthodes présentées dans les deux parties
précédentes afin d’étudier I’impact de différents traitementS d’oxydation sur les micropolluants
organiques présents dans les effluents d’eaux usées traitées, et leur potentiel a former des
produits de transformation.

Matériel et méthodes

Dans un premier temps, deux cas d’application ont été étudiés. Le premier s’appuie sur I’étude
de la désinfection d’un rejet de station par 1’acide performique. Ces essais ont été menés par le
STIAAP entre octobre et décembre 2018 a 1’échelle laboratoire et industrielle avec des doses
d’acide performique comprises entre 0,8 et 100 mg/L. La seconde étude concerne 1’évaluation
d’un procédé d’ozonation suivi d’une adsorption sur charbon actif en poudre (CAP) pour le
traitement de micropolluants dans un rejet de station. Les analyses de ces échantillons ont été
réalisées suivant des méthodes classiques (i.e., préparation par extraction sur phase solide en
utilisant une combinaison de plusieurs phases commerciales et analyse par chromatographie en
phase liquide couplée a la spectrométrie de masse haute résolution avec utilisation d’une
colonne C18). Par la suite, 3 méthodes d’oxydation (chloration, UV/H2O2 et ozonation) ont été
applique a un rejet de station et analysés en utilisant la diversite de méthodes présentés dans la
partie B afin de voir I’influence de ces méthodes dans le cas particulier des I’étude de procédés
d’oxydation appliqués aux eaux usées.

Résultats

L’¢tude de la désinfection d’un rejet de station par 1’acide performique a permis d’apporter de
nouvelles informations vis-a-vis de son mécanisme d’action sur les micropolluants organiques.
Les résultats montrent qu’a faible dose, cet oxydant permet de réduire 1’aire totale des signaux
obtenus par HRMS, en formant un nombre limité de produits de transformation qui sont
majoritairement plus petits et plus polaires que les molécules qui ont été éliminées par le
traitement. Parmi les produits formés, la lidocaine N-oxyde a pu étre identifiée de fagon inédite
comme marqueur discriminant du traitement. Des études mécanistiques complémentaires en
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conditions contrdlées sur des molécules complémentaires ont permis de confirmer le potentiel
de I’acide performique a réagir avec des amines tertiaires pour former des N-oxydes (Figure 3),
produit de transformation déja connus pour 1’0ozonation.
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Figure 3 : Mécanisme de dégradation de la lidocaine par action de I’acide performique

Ces produits de transformation ont été étudiés de facon plus approfondie dans la seconde
application faisant appel & un procédé d’ozonation. Cette étude a notamment permis de mettre
en place une méthode de traitement de donnée plus globale permettant de repérer ce type de
transformation en s’appuyant sur I’ensemble des masses détectées (Figure 4).
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Figure 4 : Application de la méthode de Kendrick (Kendrick, 1963) pour I’étude de produits de
transformation (KMD = défaut de masse de Kendrick, KMn = masse nominale de Kendrick)

Enfin, la comparaison des différentes méthodes présentées en partie B appliquées a 1’étude
d’échantillons oxydés a permis de mettre en évidence 1’utilité de certaines phases de préparation
pour cette problématique en particulier. En effet, les phases Coconut Charcoal et DPA-6S ont

11
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montré une capacité particuliere a retenir les produits formés aprés application des différents
traitements d’oxydation.

Perspectives de recherche

Cette partie a permis de mettre en évidence la particularité de certaines phases non
conventionnelle d’extraction sur phase solide qui permettent de récupérer plus d’informations
vis-a-vis de molécules nouvellement formées par application d’un traitement d’oxydation. Il
serait alors intéressant d’étudier le potentiel d’une nouvelle cartouche multiphasique permettant
de tirer parti de cette observation. Une proposition consisterait a remplacer la phase ENV+ qui
n’apporte que peu d’informations complémentaires sur les produits de transformations par la
phase DPA-6S qui posséde 1’avantage, par rapport a la phase Coconut Charcoal, d’étre plus
proche de la ENV+ en termes de conditions d’utilisation.

12
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Conclusion générale

Ce travail de recherche s’est intéressé aux méthodes d’analyse et de traitement de données
actuellement utilisées en NTS appliquées au domaine de 1’analyse environnementale. En
particulier, 1’objectif était de mieux comprendre 1’influence du choix des méthodes employées
sur les résultats obtenus.

Pour cela, une premiére partie a été consacrée a la comparaison de différents outils de traitement
de données. Cette comparaison s’appuyait sur la capacité des logiciels a prioriser et identifier
correctement les composés présents dans un mélange de standards analytiques. Le choix d’un
outil dépend grandement des objectifs fixés par 1’étude, mais également du type de données
fourni par I’instrument. Notamment, 1’utilisation du logiciel fournisseur a permis de tirer parti
d’un maximum d’informations (en particulier la mobilité ionique) a partir des données acquises
afin de réaliser des identifications fiables. Cependant, peu d’options de comparaison
d’échantillons et de visualisation de marqueurs sont disponibles dans ce logiciel, limitant les
caractérisations plus globales qui permettent de prendre en compte I’ensemble des signaux
détectés. En revanche, les logiciels libres sont plus modulables en fonction des besoins des
utilisateurs pour ces derniéres fonctions. Cependant, les étapes d’identifications sont encore
limitées. En particulier, les outils disponibles actuellement ne permettent pas encore la prise en
charge des données de mobilité ionique dont 1’utilité a ét¢ démontrée lors de ce travail.

Dans un second temps, les méthodes de préparation et d’analyse de 1’échantillon ont été
comparées pour un méme échantillon. Ce travail a d’abord mis en évidence le manque de
criteres pour comparer des méthodes analytiques en NTS, puis, a confirmé que le choix d’une
unique stratégie analytique entraine la perte d’un grand nombre d’informations relatives a
I’échantillon. Il est ainsi apparu essentiel de pouvoir caractériser au mieux différentes méthodes
afin d’apporter un maximum d’informations concernant leurs spécificités et, par conséquent,
évaluer le type d’informations perdues lors de la sélection d’une stratégie unique. Ce travail a
néanmoins mis en évidence le fait que le choix de la colonne analytique semble avoir plus
d’influence sur le type de composés observables que la méthode de préparation employée.
Cependant, quelque soit le choix effectué, il est impossible d’avoir une vision compléte de la
diversité de composés contenus dans un échantillon en utilisant une unique méthode. 1l s’agira
alors de s’imposer une méthode donnée qui sera appliquée a tous les échantillons afin de pouvoir
comparer les résultats obtenus les uns avec les autres pour des analyses en routine. Dans notre
cas, une cartouche constituée d’un assemblage de quatre phases adsorbantes (HLB, ENV, XAW
et XCW) a été sélectionnée puisqu’elle permet de couvrir une gamme plus large de composés
analysables.

En appliquant les méthodes sélectionnées comme étant les plus avantageuses dans la partie
précédente (extraction sur cartouche multiphasique et séparation sur colonne C18), deux
traitements d’oxydation des micropolluants organiques dans les effluents traités de station
d’épuration ont été étudiés en SS et en NTS, permettant d’apporter de nouvelles informations
quant a leur efficacité et aux mécanismes mis en jeu lors de 1’oxydation. Par ailleurs, différentes
stratégies analytiques ont également été appliquées a plusieurs types de procédés d’oxydation
afin de mieux caractériser les méthodes d’analyses mais également les produits de
transformation. Cette partie complémentaire a ainsi mis en avant le manque de connaissances
vis-a-vis de certaines phases d’extraction qui s’averent efficaces pour la rétention de produits
de transformation. Elle a aussi permis de mettre au point des méthodes permettant de mieux
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comprendre les mécanismes de réaction mis en jeu lors des procédés d’oxydation, notamment
en établissant des liens de transformations entre des signaux correspondant a des composes bien
éliminés par le traitement et de nouveaux signaux formes lors du processus. Globalement cette
partie a pu mettre en évidence I’importance des stratégies d’analyses basées sur le SS et le NTS
pour 1’évaluation des procédés d’oxydation qui viennent compléter les observations réalisées
en analyse ciblée, et parfois, les contredire. Ces éléments viennent ainsi confirmer 1’intérét des
méthodes de SS et NTS qui permettent de mieux comprendre le devenir des micropolluants
organiques.
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