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RESUME

Les Nouvelles Substances Psychoactives (NSP) sont des drogues récréatives qui menacent de plus en plus la santé des Européens.
Pour réglementer et ensuite interdire les NSP, il est essentiel de les caractériser précisément grace a la mise en ceuvre d’une
plateforme analytique intégrée dont la Résonance Magnétique Nucléaire (RMN) transportable est le cceur.

CONTEXTE ET OBJECTIFS

Expériences

Les NSP sont des drogues, soit légales détournées de leur utilisation initiale et mal RM': iirV:::ées
U

dosées, soit illégales car modifiées chimiquement. Elles sont consommées lors \ instruments

d’événements festifs et représentent un danger grandissant pour la santé publique en HEnERRAL

Europe [1,2]. Les NSP peuvent étre vendues dans la rue ou achetées sur le darknet.

Elles conduisent a des intoxications et la mort aprés overdoses.

Afin de réglementer en temps réel les NSP, il est essentiel de les caractériser pour les Stratégie .
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interdire, notamment celles qui ont une structure proche de composés légaux. e e intégrée de expérimentale et
Pour déterminer sans ambiguité la structure des NSP saisies par la Police, nous | données caractérisation  [CEEIELICIEN

.. . . ) . intégrées des NSP \ des NSP

avons choisi la RMN qui est reconnue comme une technique d’analyse puissante en /N

forensique. En particulier, la RMN a bas champ magnétique [3] est moins colteuse et

plus compacte et accessible que la RMN a haut champ magnétique mais est associée a

une perte de sensibilité et de résolution des spectres.

Combinaison avec
d'autres

Afin de dépasser ces limites, nous avons eu comme objectif de développer une g infrarouge techinues

stratégie analytique (Fig. 1) mettant en ceuvre des techniques RMN avancées EE'SM: o Gag | d'analyse :
s iz . L. . romatographie Gaz

combinées avec d'autres analyses utilisées par la Police ainsi que le potentiel des  coupiseala IR et CG-SM

Bases De Données (BDD) pour I'identification et I'assistance a I'élucidation des NSP. Spectrométrie de Masse

Fig. 1

METHODOLOGIE ET RESULTATS

Pas de structure

Une nc:uvelle p.Iatefo’rlme. d_analyse unique .pour ot de OF dans et Gt
reconnaitre et assister I'élucidation des NSP combine : Véchantillon 2D 1H-BC HSQC

- Un ensemble d’expériences RMN optimisées pour
détecter les 1°F, les 'H et corrélations 'H-13C (HSQC)

- Des techniques complémentaires : IR et CG-SM Elucid

- Un logiciel ACD/Labs [4] capable de : 10°H

Elucidation

L sl Pas de structure 2D H-BCHSQC
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A) Gérer une BDD intégrant les spectres RMN, IR l — TR Cren g | ,/f;
et CG-SM de 60 NSP iy )
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B) Prédire les spectres de n'importe quelle NSP. _- e

Cette plateforme intégrée a été validée sur
6 composés inconnus issus de saisies et d’achats
rassemblant des composés purs et en mélanges dont 1
cas d’étude est présenté en Fig. 2 :

1) Y-a-t-il un fluor ? NON, confirme la RMN

2) Le(s) composé(s) sont-il(s) dans la BDD ? NON

3) Des composés proches structuralement sont-ils dans
la BDD ? OUI : O-PCE validé par RMN 1D 'H qui montre
une intégration de 4H, en faveur d’une disubstitution du
cycle Ph, avec un bon Indice de Qualité de Comparaison
(1QC) entre les donnés a caractériser et celles de la BDD.
4) Que dit I'IR ? O-PCE comme la RMN H mais avec 1 Cl
5) 3 isomeéres sont possibles : en ortho, méta ou para ?
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-> Continuer a tester et améliorer la base de données 321,110718.

-> Enrichir les méthodes RMN pour les mélanges complexes ~ [4ACD/Labs : hitps://www.acdlabs.com/

LOGOS PARTENAIRES REMERCIEMENTS

oo Thomas Castaing-Cordier remercie I’ANR pour le financement de sa these de doctorat.
N » Alejandra Benavides Rest; ie 'ANR ir financé tage de 6 moi
LABORATOIRE DE I“ Nantes €jandra benavides Restrepo remercie pour avolr Tinance son stage ae 6 mois au
Q) POLICE SCIENTIFIQUE U Univel"sité CEISAM de Nantes en 2021.
\ LPSLYON CEISAM Sandrine Bouchet est remerciée pour son assistance permanente a J. Farjon.

UNIVERSITE DE BORDEAUX

WORKSHOP INTERDISCIPLINAIRE SUR LA SECURITE GLOBALE




