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STRESZCZENIE PRACY DOKTORSKIEJ

»Metody identyfikacji obwiedni izotopowych w danych 7 obrazowania
molekularnego MALDI TOF”

Jednym ze znaczacych etapow procesu prowadzacego do identyfikacji biatek jest
spektrometria masowa, ktora pozwala na pozyskanie informacji o strukturze biatek. Ze
wzgledu na to, ze wickszo$¢ pierwiastkdéw chemicznych ma izotopy o réznej masie, masa
izotopowa czgsteczki obserwowana na widmie masowym odzwierciedla rodzaj i liczbe
atoméw wchodzacych w sktad mierzonego jonu oraz rozmieszczenie réznych izotopow.
W zalezno$ci od zdolnosci rozdzielczej spektrometru masowego, jony czasteczkowe moga
by¢ reprezentowane albo przez mas¢ monoizotopowa (uwzgledniajaca jedynie masy
najliczniej wystepujacego stabilnego izotopu kazdego atomu obecnego w czasteczce), albo
przez $rednig mase (uwzgledniajaca obecnos$¢ zarowno lekkich, jak i cigzkich izotopow). Dla
atomu réznica migdzy tymi dwiema masami jest nieznaczna. Jednak w czasteczkach takich
jak biatka, réznica migedzy nimi wzrasta wraz z liczbg atoméw, z ktérych zbudowana jest
czasteczka. Taka rozbieznos$¢ prowadzi do blednej identyfikacji peptydow, dlatego tak wazne
jest, usunigcie z widma masowego pikéw izotopowych w procesie nazywanym
deizotopingiem. Istniejg rézne algorytmy umozliwiajace przeprowadzenie deizotopingu,
natomiast majg swoje ograniczenia, s3 dedykowane do réoznych metod spektrometrii masowe;.
Dane pochodzace z eksperymentow wykonanych technika MALDI-TOF cechuja si¢ duza
wymiarowo$cig. W niniejszej pracy przedstawiono metode identyfikacji obwiedni
izotopowych w danych z obrazowania molekularnego MALDI-TOF oparta na systemie
rozmytym Mamdaniego-Assilana oraz przestrzennych mapach dystrybucji molekularnej
pikéw wchodzacych w sktad obwiedni izotopowej. Do oceny przestrzennych map dystrybucji
molekularnej zastosowano szereg miar tekstury obrazu. Algorytm przetestowano na o$miu
zbiorach danych otrzymanych wskutek przeprowadzenia eksperymentu technika MALDI-
TOF na probkach pochodzacych z Narodowego Instytutu Onkologii im. Marii Sktodowskiej-
Curie w Gliwicach od pacjentow cierpigcych na nowotwor regionu glowy i szyi. Dane zostaty
poddane przetwarzaniu wstgpnemu oraz ekstrakcji cech. Wryniki zebrano i poréwnano
Z trzema istniejgcymi algorytmami do deizotopingu. Analiza otrzymanych wynikow
wykazala, 1z zaproponowana w niniejszej pracy metoda do identyfikacji obwiedni
izotopowych umozliwia wykrycie obwiedni naktadajacych si¢ dzigki zastosowania podejscia
zorientowanego na badanie par pikow. Ponadto, zaproponowany algorytm umozliwia analizg
duzych zbioréw danych.



