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Dynamiczny rozwdéj wspotczesnej medycyny, biologii i chemii opiera sie na skomplikowanych tech-
nikach pomiarowych takich jak spektrometria mas i spektroskopia magnetycznego rezonansu ja-
drowego. Obydwie techniki umozliwiaja poznanie sktadu ztozonych substancji, takich jak leki,

plyny ustrojowe, tkanki ludzkie lub sztucznie stworzone polimery.

Cho¢ zjawiska fizyczne jakie wykorzystujg te techniki sg rézne, to okazuje sie, ze uzyskane dane
pomiarowe mozna analizowa¢ za pomocg podobnych metod. Opracowanie algorytméw do analizy
danych spektrometrycznych jest niezwykle wazne, gdyz sa to techniki wysoko-przepustowe, co
oznacza, ze mamy do czynienia z gigabajtami danych dla pojedynczego eksperymentu, czyli nie

jest mozliwa, inna niz automatyczna, analiza i interpretacja widm.

Jako przyktad rozwazmy obrazowanie spektrometryczne, w ktérym badamy sktad przestrzenny
tkanki, czyli kazdy piksel zawiera informacje o tysigcach metabolitow i peptydéw znajdujacych
sie w danym miejscu. Innym przyktadem jest widmo magnetycznego rezonansu jadrowego dla
okreslonego leku, ktéry zawiera kilka lub kilkanascie substancji (zar6wno substancje czynne, jak
tez substancje pomocnicze). Bardzo zlozone widma uzyskujemy dla syntetycznych polimeréw,

ktore zawieraja tancuchy o réznych dtugosciach i réznych grupach bocznych.

W wymienionych przyktadach gtéwnym zadaniem dla informatyka jest zidentyfikowaé substancje,
ktore znajduja sie w probce oraz oszacowac ich proporcje. W pierwszym przypadku nie wiemy
jakie molekuly znajduja sie w tkance, wiec musimy postuzy¢ sie calym zestawem potencjalnych
substancji. W sytuacji leku dysponujemy wiedza o jego sktadzie, jednak proporcje substancji
moga by¢ zmienione i analiza widma powinna to wykry¢, podobnie jak ewentualne zanieczyszczenia

preparatu.

Zatézmy, ze widmo badanej substancji jest ciggiem stupkéw ulozonych na osi liczb dodatnich.
W przypadku widma masowego potozenie stupka odpowiada masie molekularnej substancji, a
wysokos$¢ (traktowana jako masa shupka) intensywnosci sygnatu. Nasze algorytmy dla poréwnania
dwdéch takich widm uzywaja pojecia optymalnego transportu, ktore mozna uznaé¢ za uogoélnienie
problemu sortowania. Optymalny transport to scenariusz, ktory przesuwa shupki z jednego widma,
tak aby uzyska¢ drugie minimalizujac wykonang prace, czyli iloczyn przesuwanej masy i drogi

jaka trzeba pokonaé.

Optymalny transport pozwala na znalezienie odlegloéci miedzy widmami. Okazuje sig, ze taka
odlegtos¢ ma wiele dobrych wtasnosci i adekwatnie poréwnuje widma. Uzywajac tej odlegtosci
potrafimy rozwigza¢ problem dekompozycji ztozonego widma na pojedyncze sktadowe substancje
za pomocy regresji liniowej. Taki problem zamierzamy rozwiazac¢ dla tysiecy metabolitow w obra-
zowaniu spektrometrycznym, dla ztozonych widm lekéw oraz dla trudnych w analizie, ze wzgledu

na nachodzace na siebie sygnaty, widm syntetycznych polimerow.



