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Rozwqj metod statystycznych i algorytmicznych uzywanych w badaniach
spektrometrii mas.

Jednym z podstawowych zastosowan spektrometrii mas (MS) jest diagnostyka w medycynie
molekularnej. Instrumenty MS generujg widma testowanych substancji (takich jak osocze krwi)
ktére zawieraja dane mogace by¢ uzyteczne do identyfikacji zwigzkéw chemicznych
wystepujacych w probce - a dalej, do wykrycia nieprawidtowosci w sktadzie chemicznym proébki i
do szybkiego postawienia diagnozy.

SzczegoOlnie trudnym zagadnieniem jest identyfikacja biatek na podstawie widma. Obserwacja
sposobu fragmentacji biatek wewnatrz instrumentu MS pozwala na wglad w ich strukture, a
takze na odkrycie tzw. modyfikacji posttranslacyjnych, co moze by¢ uzyte w celach
diagnostycznych, a takze w badaniach naukowych, szczegdllnie w proteomice. Niestety
komputerowa identyfikacja bialek na podstawie spektréw wcigz pozostaje trudnym
zagadnieniem, i bardzo czesto istniejgce algorytmy okazujg sie by¢ niewystarczajgce, co
zmusza do recznego analizowania spektr - co jest zadaniem bardzo czasochtonnym.
Przedstawiony projekt ma na celu zmieni¢ te sytuacje, wykorzystujgc (ignorowane przez
dotychczasowe podejscia) dane o strukturze izotopowej widm, przy uzyciu nowatorskich
algorytméw pozwalajgcych na dokonywanie szybkich obliczen na tychze strukturach.

Nalezy nadmieni¢ ze zastosowania rozwijanych w ramach tego projektu metod statystycznych a
takze algorytmicznych wykorzystujacych zjawisko koncentracji miary probabilistycznej
wykraczajg poza samg dziedzine spektrometrii mas, i moga znalez¢ szersze zastosowanie
takze w innych dziedzinach nauk, szczegélnie w sytuacjach wymagajgcych algorytmu
szybkiego probkowania z dowolnego zadanego rozktadu dyskretnego, a takze w symulacjach

stochastycznych.



