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Proteomika
Protein: sekvencia pozostava z 20 réznych aminokyselin

MGLSDGEWQLVLNVWGKVEADIPGHGQEVLIRLFKGHPETLEKFDKFKHLKSEDEMKASE
DLKKHGATVLTALGGILKKKGHHEAEIKPLAQSHATKHKIPVKYLEFISECIIQVLQSKH
PGDFGADAQGAMNKALELFRKDMASNYKELGFQG

Z bunky sme izolovali urcity protein, chceme zistit jeho sekvenciu.



Hmotnostna spektrometria (mass spectometry)

Meria pomer hmostnost/naboj molekil vo vzorke

Pouziva sa na identifikaciu proteinov

Protein nasekame enzymom trypsin (sekd na [KR]{P}) na peptidy
Meriame hmostnost kiskov, porovndme s databazou proteinov.

Tandemova hmotnostna spektrometria (MS/MS) dale;
fragmentuje kazdy kiasok a dosiahne podrobnejsie spektrum, ktoré
obsahuje viac informacie

V niektorych pripadoch tak vieme sekvenciu proteinu urcit priamo
z MS/MS, bez databazy proteinov



Tandemova hmotnostna spektrometria MS/MS

Stiepenie peptidu na prefixy a sufixy
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Tandemova hmotnostna spektrometria MS/MS

zdroj: Bafna and Reinert
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Sekvenovanie peptidov pomocou MS/MS

Vstup: celkovd hmotnost peptidu M,

hmotnosti aminokyselin a[1], ..., a|20] (celé cisla),

spektrum ako tabulka f[0],..., f[M], ktord hmotnosti urci skére
podla signalu v okoli prislusného bodu grafu

Oznacenie:

Nech x = x1...x je postupnost aminokyselin

Nech m(x) = Z§:1 alx;] je hmotnost x

Nech Mp(z) ={m(z1...x;) | j=1,...,k} st hmotnosti prefixov x
Nech Mg(z) = {m(z;...zx) | 7 =1,...,k} si hmotnosti sufixov x

Problém 1: uvazujeme iba b-iény (prefixy)

Vystup: postupnost aminokyselin x taka, ze m(x) = M a

ZmEMP(m) f|m] je maximalna mozna



Priklad

Uvazujme len 3 aminokyseliny X,Y,Z
M =23, alX]|=4,alY|=6,a|Z] =7

m 4 6 7 11 12 17 18 19
fim/ 1 11 1 1 1 1 1

Hmotnosti prefixov Mp(XZYY) =
{m(),m(X), m(XZ), m(XZYY) m(XZYY)} ={0,4,11,17,23}

Hmotnosti sufixov Mg(XZYY) =
{m(),mY),mYY)m(ZYY) m(XZYY)} ={0,6,12,19, 23}

Skére XZYY: > empzvxx) flm=04+1+1+1+0=3

Skére XZXXX: > e mp(zyzzz) Flm] =
F10] + fl4] + fI11] + f[15] + f[19] + f[23] =0+14+14+0+14+0=3



Sekvenovanie peptidov pomocou MS/MS
Problém 2: uvazujeme prefixy aj sufixy, sCitame ich skére

Vystup: postupnost aminokyselin x taka, ze m(x) = M a

Zme/\/tp(x) flm] + Zme,/\/ls(g;) f[m] je maximalna mozn4

Problém 3: uvazujeme prefixy aj sufixy, scitame ich skére, ale kazdi
hmotnost zapocitame najviac raz

Vystup: postupnost aminokyselin x taka, ze m(x) = M a

ZmEMP(:E)UMS(x) f|m] je maximalna mozna



Priklad
M =23, alX]=4,alY|=6,a|Z]| =7

m 4 6 7 11 12 17 18 19
flml 1 11 1 1 1 1 1

Mp(XZYY) ={0,4,11,17,23} Mg(XZYY) = {0,6,12,19, 23}
Mp(XZXXX) ={0,4,11,15,19,23)
Mg(XZXXX) ={0,4,8,12,19, 23}

Problém 2: ZmEMp(iﬂ) flm] + ZmEMs(a:) flm]
Skére XZYY: 0+14+1+1404+404+14+1+14+0=6

Skére XZXXX:04+1+1+0+14+0+0+14+04+14+14+0=6

Probléem 3: > /. (o)ums(@) flM]
XZYY: {0,4,6,11,12,17,19,23}, 1+ 1+ 1+14+1+1+0=6

XZXXX: {0,4,8,11,12,15,19,23}, 1+ 0+1+14+0+1+0=14



Ekvivalencia problémov

Problém 2: maximalizujeme >, v/, (o) fIm] + 2 e ma @) FlM)

Ina formulacia: maximalizujeme >, ¢ () 9[m)]
kde gm| = flm] + f[M —m]
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Ekvivalencia problémov

Probléem 3: maximalizujeme . v/, yurms ) [l

Ina formulacia: maximalizujeme >, c o1 y0as (x)m<n /2 M
fim]+ fIM —m] akm < M/2

kde h|m| =
flm] ak m = M/2
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