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Contexte : Les "substances non-intentionnellement ajoutées" (NIAS) regroupent entre autres les
produits de réactions secondaires, oligomeéres et intermédiaires de réaction, produits de
décomposition et les différentes impuretés et contaminants amenés au cours du processus de
fabrication de I'emballage [1]. S'il est possible de remonter a la structure de ces molécules grace a
I'information structurale obtenue par spectrométrie de masse, leur quantification nécessaire a
I’évaluation des risques toxicologiques, reste problématique. D’une part, les teneurs recherchées sont
faibles et d’autre part, 'analyste ne dispose généralement pas des standards correspondants.

Objectifs : L'objectif des travaux sera de construire et valider un modele permettant a partir de la
structure 3D d’un NIAS de calculer son facteur de réponse en GC-EI-MS ce qui permettra a terme de le
quantifier dans le matériau d’emballage voire dans I'aliment au contact.

Méthodologie : Pour une sélection de molécules dont le standard analytique est disponible, la DFT
conceptuelle permettra, entre autres, le calcul de descripteurs de réactivité chimique [2]. En paralléle,
chaque molécule sera analysée expérimentalement par GC-EI-MS pour la mesure du facteur de
réponse [3]. Enfin, un modéle de type relation structure/activité sera établi entre les descripteurs
calculés et les valeurs expérimentales de sensibilité.
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