DECOMPOSITION DE SPECTRES RMN DE MELANGES COMPLEXES DE PETITES MOLECULES
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Malgré le développement de méthodes de Résonance Magnétique Nucléaire (RMN), permettant d’augmenter la
résolution spectrale, la complexité croissante des échantillons conduit a des spectres surchargés qui
compromettent les performances analytiques de cette technique [1]. L'association des méthodes
mathématiques de traitement du signal, avec les développements méthodologiques de la RMN, est une
alternative prometteuse [2, 3]. Dans ce contexte, ce travail se concentre sur deux aspects liés a I'analyse de
mélanges complexes par RMN. Premiérement, le développement et I'optimisation de séquences d'impulsions
RMN. Deuxiemement, I'application aux données RMN d'algorithmes de séparation de source a I'aveugle (BSS).
Cette technique de séparation des sources était, a I'origine, utilisée dans le domaine de I'acoustique, notamment
pour la reconstruction des sources audio individuelles a partir de plusieurs mélanges de sons [4,5]. Cette
méthode de séparation, a montré son efficacité pour la décomposition des spectres dans le domaine de la RMN
1D et 2D [6, 7, 8, 9]. Dans ce cas, la décomposition des spectres est réalisée a l'aide de corrélations,
essentiellement des variations de concentrations, détectées sur une série de jeux de données. Ce qui permet
I'extraction des spectres purs des constituants du mélange. Plusieurs types d'échantillons, tels que des mélanges
synthétiques de terpenes, ont était utilisés pour évaluer I'efficacité des algorithmes d'extraction des spectres

purs.
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