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Propojeni pracoviét v oblasti translaéni mediciny a medicinalni chemie v CR
reg. Cislo: CZ.1.07/2.4.00/17.0015

Zprava ze sluZebni cesty

Instituce: Ustav molekuldrni a transla¢ni mediciny

V terminu od 3. srpna — 3. listopadu 2013 jsem pod zastitou projektu TransMedChem
absolvovala védecko — vyzkumnou staz ve firm¢ Thermo Fisher Scientific (San José¢, CA) pod
vedenim YingYing Huang, Ph.D.

Po dobu staze jsem se vénoval praci na testovani ,acqusition tool softwaru pro méfeni
spektralnich stromt, které budou obsaZeny v nové databazi mzCloud (www.mzCloud.org). Spektralni

stromy jsou tvofeny souborem fragmenta¢nich spekter méfenych za pouziti riznych fragmentacnich
technik (CID, HCD) a rtznych koliznich energii. Struktura stromu je rozdélena na n urovni podle
nékolikanasobné fragmentace MSn a Sifka stromi je dana poctem prekurzorii pro MSn fragmentace. Tieti
rozmér spektralniho stromu (hloubka) je dana poétem skenti méfenych pii riznych koliznich energii a
typech fragmentace. Databdze mzCloud vyuzivé i nové vytvofeného ,,Hi-res* vyhledavaciho algoritmu,
ktery ma nizsi vyhledavaci rozptyl a pro data métena s pifesnou hmotou (vyuziti FT-ICR nebo Orbitrap
hmotnostnich spektrometrii) ma mnohem mensi pravdépodobnost falesné positivnich vysledkt. Ve spojeni
se spektralnimi stromy se stavd uzitecnym nastrojem pro identifikaci molekul. Pomoci tzv. ,spectral
subtree search® funkce miZzeme také lépe indentifikovat nezmané molekuly (tzv. ,,uknowns®). Pro
zaplnéni databdze spektralnimi stromy bylo nutné vytvofit specidlni program, ktery bude distribuovan
pouze prispévatelim mzCloudu. Pravé na vyvoji tohoto programu jsem spolupracoval s programatory
HighChemu (Bratislava, SK), ktefi jsou zaroven hlavnimi autory databdze mzCloud.

Prace také obsahovala sestaveni zakladniho seznamu metabolitd pro vySe zminénou databazi.
Porovnavani databazovych listi vyzadovalo vyvoj porovnavacich skripta v R Software. Pro optimalizaci
parametrd jsem se zamétil na teorii a principy CID, HCD a PQD fragmentacnich metod pouzivanych u
stroji Thermo Fisher Scientific.

Tento projekt je spolufinancovén Evropskym sociélnim fondem a statnim rozpoétem Ceské
republiky


http://www.mzcloud.org/
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Fotka 1: Sidlo Thermo Fisher
Scientific

Fotka 2: Demo laboratof —
v pozadi Orbitrap Fusion
(uvedeny na trh 06/2013)
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Fotka 3: Pohled na Silicon
Valley

Fotky 4: Metabolomicka skupina
v Thermo Fisher Scientific (SJ,
CA) (vlevo dole vedouci skupiny
Yingying Huang, Ph.D.)

Tento projekt je spolufinancovan Evropskym socialnim fondem a statnim rozpoétem Ceské
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