Abstrakt

Metody pro méfeni podobnosti hmotnostnich spekter a struktur malych molekul jsou dilezité
pro pokroky v lékaiské chemii, farmakologii a metabolomice. Mezi bézn¢ vyuzivané metody
pro porovnani hmotnostnich spekter molekul patfi kosinova podobnost. Jedna se o miru
podobnosti mezi dvéma nenulovymi vektory, kterda méti kosinus thlu mezi nimi. Porovnani
hmotnostnich spekter molekul umoziuje vyhledavani v databazich molekul, klastrovani
spekter a vyhledavani ve spektralnich knihovnach. Strukturni podobnost se pak méfi na zaklade
nejriiznéjSich molekularnich fungerprintii, jako jsou naptiklad Daylight fingerprint, RDKit
fingerprint, Atom-Pair Fingerprint, Topological Torsion Fingerprint, Extended-Connectivity
Fingerprint a dal$i. Tyto fingerprinty jsou pak porovnavany pomoci koeficient podobnosti.
Zminéné metody pro porovnavani struktur a hmotnostnich spekter molekul lze aplikovat
pomoci bioinformatickych knihoven RDKit a CDK pro generovani a analyzu strukturnich
fingerprinti a knihovny matchms pro porovnani hmotnostnich spekter. Prace poskytuje
teoreticky prehled jak molekularnich deskriptort, zahrnujici rozmanité typy molekularnich
fingerprinti a techniky pro méteni strukturni podobnosti, tak principu hmotnostni spektrometrie
a pfistupu k porovnani hmotnostnich spekter. Praktickd cast prace je zamé&fena na analyzu
strukturnich a spektralnich dat, ziskanych z databdze MoNA (MassBank of North America),
pomoci nastroji RDKit, CDK a MatchMS a na nésledné porovnani ziskanych strukturnich a

spektralnich podobnostni.



