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'.b Contexte: spectrométrie de masse

® Plateforme MOSAIC Androméde (ANR: 10-EQPX-0023) @ lJCLab : SIMS-TOF
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Ligne 1+-N+: diagnostic pureté de sources pour accélérateurs
* Source d’ions (Booster): ECR, 14.5GHz, 100-800W, HT: 20kV
* Spectromeétre: 120°, rayon 0.75m

¢ Mesure de courant: Sg :0

o Coupelle de Faraday avec anneau électrostatique
o Fentes et channeltron GRENOBLE | MODANE

[ 1 - | - ¥ i & |
Applications: physique nucléaire, astrophysique nucléaire, astrochimie, science des matériaux, biologie ...
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Obijectifs

Au-pos4.trf

Mass (0)

Au-pos4.trf

Mass (0)

Au-pos4.trf

Intensity
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* |dentifier les pics de maniére rapide et
automatique
* Développer des modeles prédictifs d’attribution
des pics :
* rapport isotopique, reconnaissance de motif
ou famille de pics
* fragmentation, clusters
* autres contaminants, substrat

Difficultés :
* Obtention de données homogenes depuis des sources
diverses

* Complexité des spectres de masse (plusieurs centaines de
pics par spectre)

* Collecte et construction de métadonnées, standardisation

* Volume limité de données expérimentales




% Données

Données expérimentales

* MOSAIC/ANDROMEDE
e LPSC Grenoble
* GANIL Caen (discussion en cours)

Données bibliographiques

* Surface Science Spectra

Base de données constructeurs

* Surface Spectra Static SIMS Library
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Pré-traitement des données

Calibration
m/z

le—6

LPSC_2023-08-01_12-03-49_spectre_n+_channeltron.txt

20

100

Fichier « Tags »

Species;Remark;Interpolation
4.93;

LPSC_2023-08-01_12-03-49_spectre_n+_channeltron.txt A/q calibrated
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Recherche automatique et caractérisation de pics

CVisu-spectrum_Aupos1.txt-Zoom
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Simulations

* Objectif: augmenter la quantité de données

* Génération a partir de spectres expérimentaux (normalisation -> densité de probabilité)

* Intégration progressive de nouveaux échantillons de référence et introduction de perturbations (bruit, shift ...

Travail en cours
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Option 1 : parametres extraits

Utilisation de spectres m/z

Données (expérimentales, simulations)

Données pour entrainement et validation
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label 2
» Utilisation d’un Perceptron Multi
Couche (MLP) pour caractériser les pics

label n

Input Layer Hidden Layers Output Layer
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%W Option 2 : identification des

CNN 1D
Couches de convolution \
Spectres m/z normalisés Perceptron multi-couches
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W Organisation

Porteur
du projet:
Frangoise Bouvet
(1JC Lab)

Spectrométrie de masse
Responsable: Isabelle Ribaud

(JC Lab)

Ingénierie des données & simulations
Responsable: Thomas Zerguerras

(JC Lab)

Serge Della Negra
(1JC Lab)

Julien Angot
(LPSC)
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Modeles IA
Responsable: Frangoise Bouvet

(JC Lab)




W Budget et calendrier (préliminair

* Durée du projet R&T AIMS: 3 ans (2027-2029)

* Budget: ~40k€ sur 3 ans dont:
o ~27k€ : missions (réunions de travail, workshops, réseaux métiers, GDR, conférences ...)
o ~13ke€:
= Capacités de stockage

= PCavec GPU (pré-test modeles IA)
= Achat / renouvellement licence (accés a base de données TOF constructeurs)

e (Calendrier

[Hair1,2027  [Haif2, 2027  [Har1, 2028 [Ha2 2028  [Half1,2028  [Hair2 202 |
@ Name Dwralion Stwt Flnish ununmu 18 3 5 3 8 232 0 O I N 3153 0 O A 20 N 0 N S S TN e
1 Data bass preparation 253 days |4/10/26, 8:00AM 4122127, 5:00PM
2 Experimental seed mass spectra analysls 140 days |4/10726, 3:00AM 11/5/26, S:00PM %
3 Mass spectra 183 days |7/17/26, 8:00AM 4/22/27, 5:00PM
4 P 183 days|4/10726. 3:00AM 1/14/27, S:00PM IE—&
5 Data base version 1.0 ready 0 days|4/22127, 5:00PM 422127, 5:00PM R R3]
€ D, update with new data 500 days|4/23/27, 3:00AM 10/9/29, 5:00PM [ h
7 MLP mods| development 125 days |4/23/27, 8:00AM 10/28/27, 5:00PM
8 MLP Model 15 days (4/23/27, 8:00AM 511327, S:00PM
S MLP Model fraining & ‘on atomic 25 days|S/14/27, 8:00AM 6/17/27, 5:00PM
10 MLP Model test on atomic with new data set 20 days |6/13/27, 8:00AM 711527, 5:00PM
1 MLP Modgel 1.0 for atomic analysls ready 0 days|7/15/27, 5:00PM 711527, S:00PM
12 MLP Model for 20 days |7/16/27, 3:00AM 8126127, S:00PM
13 MLP Mode! fraining & on 25 days |8/27/27, 8:00AM 9/30/27, S:00PM
14 MLP Model test on molecular & atomic with new data set 20 days|10/1/27, 8:00AM 10/28/27, 5:00PM
15 MLP Model 1.1 for atomic and analysis 0 days| 10/28/27, S:00PM 10/28/27, 5.00PM
16 CNN 1D model 225 days [10/25/27, 8:00AM 9/29/28, 5:00PM
17 CNN 1D Model architecture Impiementation 30 days|10/29/27. £:00AM 12/9/27, 5:00PM
18 CNN 1D Mogel training & on atomic 50 days | 12/10v27, £:00AM 2/24)28, S:00PM
15 CNN 1D Mode! test on atomic with new data set 30 days | 2/25/28, 8:00AM 4/6/28, 5:00PM
20 CNN 1D Model 1.0 for atomic elements analysis ready 0 days|4/6/28, S:00PM 4/6/28, 5:00PM
21 CNN 1D Model for 32 days |4/7/23, £:00AM 5/22/28, 5:00PM
22 CNN 1D Moge! training & on S50 day 3/28, 8:00AM 7/31/28, S:00PM
23 CNN 1D Model test on & atomic with new data set 33 days | £/16/28, 8:00AM 972928, S:00PM
24 CNN 10D Modei 1.1 for atomic and molecular elements analysis Q2 /29728, 5:00PM 972928, S:00PM
25 C of CNN 1D and MLP modeis 25 days | 10/2/28, 8:00AM 117328, S:00PM
26 Models updating 210 days|11/27/28, E:00AM 10/9/23, S:00PM ]
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Conclusion - perspectives

Travail en cours

Sélection des données expérimentales d’intérét pour démarrer

Pré-traitement et préparation des données

Définition des métadonnées (infrastructure expérimentale, résolution du spectrometre, ...)
Développement de modules Python pour écriture/lecture de métadonnées (format: imzML)
Préparation fiche R&T AIMS

A venir

17-19/06/2026

Développement de la méthode de simulation pour augmenter la quantité de données
Constitution de la BdD (Andromeéde, LPSC, Surface Science Spectra et/ou données constructeurs)
Construction et comparaison des modeles :

- Extraction des données puis MLP (option 1)

- Réseau CNN 1D (option 2)

Adaptation des modeles a des nouvelles données : piege a ion (ISOLTRAP @ CERN), MALDI (Matrix Assisted
Laser Desorption lonization) (I2BC @ Gif-sur-Yvette), ...

AG GDR DI2I
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Merci de votre attention !

17-19/06/2026 AG GDR DI2] 12




Back-up
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Spectrométrie de masse d'ions

Analyse de surface d’échantillons complexes a I’échelle nanométrique (composition et caractérisation structurale)

+U—_—  Faraday cup Extractor | H.V.
0
| v—"] = \%—@m

Q@
1= Matﬂxl zu Matrix Steerers \\\%\ Sample

of edll Blanking
mators s
Siisis of collimators / 1* Einzel Lens
7} ﬁ Pulsed ESA
Steerers/ ._':l'-’_
| — o
Sl Einzel Lens O = U
\\\ 2™ Einzel Lens
N
3 MCPs S == FEPEM
LAG 64 Detector  “§ TOF 5™ Einzel Lens
64 anodes "N —— —

2 MCPs
T—J cMO0S Camera

Experimental set-up

lons primaires : Nanoparticules d’or multichargées
accélérées dans le domaine du MeV , Aujd, 12MeV

lons secondaires : atomes, molécules, fragments, clusters,
adduits
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Echantillons variés : organiques, inorganiques,
métalliques

Applications : matériaux, biologie, micrométéorites,
microélectronique



" Prétraitement des données

7 -2
10 g 1100
H

= gx108

Positive spectra PAG 26wt%

Identification des pics sur le spectre en masse/charge

Intensity

Isotopic
patern
CioH175*

10°

10°

1. Conversion du temps de vol en m/z

1 04 271 272 274 276 278 280 282 284 286 288 :‘Z 1
1 u:
—mv? =zV ou: 10°
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3 4
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3. Normalisation par le nombre d’ions primaires -
101;
Iy 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000 1100
m/z

17-19/06/2026 AG GDR DI2I




W  Option 1: extraction et cara

Caractérisation d’un pic :

* Position
* Hauteur
* Largeur a mi-hauteur

* Proéminence : mesure a quel point un sommet se démarque
de la ligne de base environnante du signal

* Largeur a une distance relative donnée de la hauteur du pic
par rapport a la proéminence

Recherche automatique de pics (librairie SciPy)
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Simulations: peaks ratio

Peak m/z = 64: [63.5; 64.5]
Peak m/z = 65: [64.5; 65.5]

0.0010 A

0.0008 A

0.0006 -

Count

0.0004

0.0002 +

0.0000
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65 66
m/z

Measurement

Simulation

Random generated histogram number of bins: 100 000
Peak ratio : 64/65

m/z Sum Aupos1 Exp Integral Aupos1 Exp [Sum Aupos1 Rnd |Integral Aupos1 Rnd
64 8,4656E-03 8,0126E-05 8,4872E-03 1,3008E-04
65 1,0823E-02 1,0329E-04 1,0789E-02 1,6549E-04
Ratio 64/65 0,782 0,776 0,787 0,786

Random generated histogram number of bins: 70 000
Peak ratio : 64/65

m/z Sum Auposi Exp Integral Aupos1 Exp |Sum Aupos1 Rnd |Integral Aupos1 Rnd
64 8,4656E-03 8,0126E-05 8,5437E-03 1,8704E-04
65 1,0823E-02 1,0329E-04 1,0791E-02 2,3647E-04
Ratio 64/65 0,782 0,776 0,792 0,791

* Integral calculations following the sum and the trapeze method
are consistent.

* The peak ratio in the random generated spectrum histogram is consistent

with that of the experimental spectrum
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% CNN 1D filter

Filter f

y:

I3
2
1
m||‘|l|
20 40 / 60
7 7

m/z spectrum

Convolution: y*f
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@
W Intérét des utilisateurs de la pla

Collaborations en cours Utilisateurs d’Andromede

* LPSC (Accélérateur et source d’ions) lonTOF (mode réflecteur)
* lonTOF (mode réflecteur) * LAEC ( Liban, Biologie et Astrochimie,

* Placamat (Plateforme Aquitaine de collaboration avec IAS Orsay)
Caractérisation des Matériaux , université MALDI (Matrix Assisted Laser Desorption lonization)

B
de Bordeaux) « 12BC (Biologie, CNRS-UPSay, Gif/Yvette)
* Piegeaions
« ISOLTRAP (ISOLDE, CERN)
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