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Prilom ve zpracovani velkych dat. Hledat chemické

latky ve slozitych smésich je mnohem jednodussi.
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Mezinarodni tym védct vedeny Tomasem Pluskalem z Ustavu organické chemie a biochemie AV
CR (UOCHB) piedstavil novou generaci softwaru umoziujiciho védcim analyzovat rozsahla
kvanta dat ziskana pfi zkoumani slozeni latek. Clanek o nové verzi softwaru MZmine 3 vysel nyni
v jednom z nejcitovanéjsich svétovych védeckych ¢asopisti Nature Biotechnology.

Analytic¢ti chemici vSech zemi, spojte se! Tak by bylo mozné charakterizovat kolektivni snahu védcl z
celého svéta, ktefi se pomoci metod hmotnostni spektrometrie snazi rozluétit a analyzovat chemické
sloZeni rdznych, zejména biologickych vzorkd. Jednotlivé vzorky mohou obsahovat statisice riznych
chemickych slouc¢enin, které védci potfebuiji identifikovat a kvantifikovat, aby porozuméli jejich dopadu
na lidské zdravi i jejich ekologické uloze.

Vysledkem jsou i v pfipadé pomérné malych vzorkd gigabajty ,surovych® dat. Pravé zpracovani,
analyzovani a porovnani riznych dat o méfenych molekulach predstavuje pfitom jeden z

umoznilo dramaticky rozsifit potencial pro nové objevy a taky rychleji posunovat hranice poznani.

Proto jiz od roku 2005 védci vyvijeji otevieny software MZmine, ktery jim s analyzou dat z hmotnostni
spektrometrie pomaha. Tuto komunitu pomohl zalozit také cesky védec Tomas Pluskal, ktery projekt
koordinuje téméf od jeho po&atku a dnes vede vlastni vyzkumnou skupinu v UOCHB.

,Nejveétsi sila projektu MZmine je v mezinarodni komunité expertd, ktera se kolem projektu vytvofila. Na

védeckych konferencich maiji prezentace o MZmine vzdy ohromny ohlas,” fika o projektu Tomas Pluskal
z UOCHB.

Jeden z prvnich autord prace Robin Schmid z UOCHB a Kalifornské univerzity v San Diegu (USA) k
tomu dodava: ,Je skvélé, kdyz se poprvé setkame se zahrani¢nimi vyzkumniky a oni ndm feknou, Ze
MZmine a nase podpora zachranila jejich dizertaci i projekt. To je to nejlepSi ocenéni, v jaké mlzete
doufat.”

Prvni verze MZmine umoznila védctim do té doby nevidanou automatizaci zpracovani datovych souboru
generovanych analytickymi pfistroji. V roce 2010 nasledovala druha generace softwaru, ktera projekt
dostala do SirSiho povédomi a vedla k vytvorfeni celosvétové komunity védc, ktefi software vyuzivaji a
nadale rozSitfuji o dalSi moduly a aplikace. Publikace informujici o druhé generaci MZmine nasbirala od
té doby pfes 2 200 citaci ve védeckych ¢lancich a samotny nastroj byl vyuzit ke zpracovani milion(
rdznych méreni.

Nejnovéjsi MZmine 3 pfinasi nékolik zasadnich zlepSeni. Tam, kde pfedchozi verze umozZrfiovala
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védclm analyzovat stovky vzork( v fadu nékolika dni, umozriuje nova generace zpracovat tisice vzorku
za hodinu. Kromé vyznamného urychleni zpracovani dat umozfiuje nova verze softwaru také propojeni
raznych typu dat, napfiklad kombinaci dat z analytickych a zobrazovacich metod, coz dosud nebylo
mozné v zadném akademickém ani komerénim softwaru.

Védcum se tak oteviraji moznosti pro snazsi analyzu a interpretaci komplexnich biologickych vzorkd,
zkoumani pfi¢in a mechanismu rlznych nemoci, detekovani klinickych biomarkert pro diagnostiku,
anebo identifikaci chemickych latek v Zivotnim prostfedi, v€etné dosud nepopsanych chemickych
struktur vyuzitelnych nap¥. pro vyvoj novych IéCiv.

Na tfeti generaci softwaru se kromé Tomase Pluskala jako hlavniho autora pravé publikovaného ¢lanku
podileli také prvni autofi ¢lanku, uz citovany Robin Schmid, Steffen Heuckeroth a Ansgar Korf z
Univerzity v Minsteru a nékolik desitek dalSich védcl z celého svéta.

.MZmine se za poslednich deset let etabloval jako dUvéryhodny nastroj pro vyzkumniky v oblasti
hmotnostni spektrometrie. Jeho modularni ramec vytvofil prostor pro zapojeni celé komunity do vyvoje
kédu, coz vedlo k vyznamnym pokrokdm v nové vydaném MZmine 3, fika Ansgar Korf.

Vyvoj projektu MZmine podpofila Grantova agentura CR (&. 21-11563M).

Pavodni élanek: Schmid, R., Heuckeroth, S., Korf, A. et al. Integrative analysis of multimodal mass
spectrometry data in MZmine 3. Nature Biotechnology (2023). https://doi.org/10.1038/s41587-023-
01690-2

Ustav organické chemie a biochemie AV CR / UOCHB (www.uochb.cz) je pfedni mezinarodné
uznavana védecka instituce, jejimz hlavnim poslanim je zakladni vyzkum v oblasti chemické biologie
a medicinalni chemie, organické a materialové chemie, chemie pfirodnich latek, biochemie

a molekularni biologie, fyzikalni chemie, teoretické chemie a analytické chemie. Nedilnou soucasti
poslani UOCHB je prenos vysledkil zakladniho vyzkumu do praxe. Diiraz na mezioborové zaméfeni
vyzkumu Usti do fady aplikaci v mediciné, farmacii a dalSich odvétvich.
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