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Hmotnostni spektra
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Princip hmotnostnich spekter
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Databaze MS

@ pouziva se ve spojeni s plynovou choratografii (GC) - nejprve se vzorek
rozseparuje na GC, pak kazda slozka z GC jde do MS

@ pfi zachovani stejnych ionizacnich podminek je MS velice dobre
reprodukovatelna - hmotnost elementi je neménna

@ s knihovnou je potfeba porovnat celé MS spektrum, nejen konecnou
molekulovou hmotnost

@ v datech jsou zaznamenany pouze [x;y] soufadnice - program spocita
pravdépodobnost dvou spekter

o clovék pak musi rozhodnout o spravnosti
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Vytvorme ERA pro

databazi MS spekter v malé
laboratori
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Sample - Represents the physical/chemical sample analyzed.

Spectrum - Represents the mass spectrum data generated from the
sample.

Compound (Optional) - If known, represents the compound(s) identified
in the spectrum.

Instrument - The device used for measurement.

User - The researcher or technician who created or analyzed the
spectrum.

Tereza Uhlikova, tereza.uhlikova@vscht.c: Databéaze v chemické a forenzni analyze



ERA - ChatGBT 4.0

Relationships

@ Sample <> Spectrum: One-to-Many (A sample can have multiple
spectra)

@ Spectrum <+ Compound: One-to-Many (A spectrum can be annotated
with multiple compounds)

@ Instrument <+ Spectrum: One-to-Many (One instrument can be used
for many spectra)

@ User <> Spectrum: One-to-Many (Each spectrum is associated with
one user)
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ERA - ChatGBT 4.0
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ERA - ChatGBT 4.0

| User | Instrument Instrument
user_id samptrum_id instrument_id
name name type
email description manufacturer
role sample_type model

SpectrumData

data_id

mz
intensity

preparation.methcd
collectiion_date

R

Spectrum

spectrum_id
sample_id
instrument_id
user_id
acquisittion_date
ion_mode
mass_range
resolution
ms_level

notes

compound_id
spectrum_id
name

formula
exact_mass
recunttion_time
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ERA - Access

Compound
<ol % compound_id
ample
P . Spectrum spectrum_id
® sample_id S TR
ple] ¥ spectrum_id name
fi I
name ormula
L sample_id
description exact_mass
instrument_id -
sample_type oo A retention _time
tion_methoc userid =
repara
prep - acquisition_date
collection_date N ; SpectrumData
ion_mode R
mass_range \— ¥ data_id
resolution Precursorlon spectrum_id
User ms_level ¥ precursor_i ~ mz
1 i intensi
T userid notes spectrum_id ity
name mz
email intensity
role charge
isolation_windoy +

Instrument

B instrument_id
name
type
manufacturer
model
settings_jsan

Do Accessu nelze davat nékolikanasobné dotazy.
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ERA - ChatGBT

User

user_id name email

1 Alice Nguyen alice@lab.org
2 Bob Silva bob@lab.org

3 Dr.K. Jordan jordan@lab.org

role

Technician

Researcher

PI
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ERA - ChatGBT

Instrument

instrument_id name

1 QTOF 5600+

2 Orbitrap
Elite

3 TIMS-TOF
Pro

type

Q-TOF

Orbitrap

TIMS-
TOF

manufacturer

AB Sciex

Thermo

Bruker

model

TripleTOF

Elite

Pro
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settings_json

{"voltage": 5500}

{"resolution": 60000}

{"accumulation":
"auto"}



ERA - ChatGBT

Sample

sample_id name

1 Plasma 01

2 Bacterial
Lysate

3 Metabolite
Mix

description

Fasting
human
plasma

E. coli
extrack

Standard
mixture

sample_type

Plasma

Lysate

Standard

preparation_method

Protein crash

Sonication

Dilution
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collection_date

2025-03-01

2025-03-02

2025-03-05



ERA - ChatGBT

Spectrum

spectrum_id sample_id instrument_id user_id acquisition_date
1 1 1 1 2025-03-01

2 1 1 1 2025-03-01

3 2 2 2 2025-03-03
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ERA - ChatGBT

SpectrumData

data_id spectrum_id mz

1 1 445.34
2 1 512.76
3 2 123.45
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intensity

15321

9876

5432



ERA - ChatGBT

Precursorion

precursor_id spectrum_id mz intensity charge isolation_window collision_:
1 2 445.34 15321 1 1.0 35

2 NULL MULL MULL MULL NULL MNULL

3 NULL NULL MNULL MULL NULL MULL

+
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ERA - ChatGBT

Compound (optional)

compound_id spectrum_id name Formula exact_mass retention_time
1 1 Caffeine CBH10N402 194.0804 213
2 2 Adenine C5H5N5 135.0545 1.98
3 3 Glucose C6H1206 180.0634 0.88

Tereza Uhlikova, tereza.uhlikova@vscht.c: Databéaze v chemické a forenzni analyze



Vkladani dat do tabulek

-- Users INSERT INTO User (name, email, role) VALUES
('Alice Nguyen', "alice@lab.org’, "Technician’),

('Bob Silva’, 'bob@lab.org’, 'Researcher’),

('Dr. K. Jordan’, 'jordan@lab.org’, 'PI');

Do Accesu neni mozné :-(

Musi se vkladat radek po radku:

INSERT INTO Person VALUES (1, "Amir");
INSERT INTO Person VALUES (2, "Sofia");
INSERT INTO Person VALUES (3, "Aya");
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Vyhledavani podle spektra
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Vyhledavani podle spektra

Krok 1: Celé spektrum v SpectrumData
Krok 2: Pridat Index na mz
CREATE INDEX idx_mz_search ON SpectrumData (mz);

rychlejsi vyhledavani
SELECT spectrum _id FROM SpectrumData WHERE mz BETWEEN
445.33 AND 445.35;

lepsi je pouzit slozeny index
CREATE INDEX idx _mz_spectrum ON SpectrumData (mz,
spectrum _id);

uchovavani celého naméreného spektra (BLOB, TEXT)
ALTER TABLE Spectrum ADD COLUMN spectrum blob BLOB,;

-- nebo
ALTER TABLE Spectrum ADD COLUMN spectrum _json TEXT;
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Databaze hmotnostnich spekter NIST

NIST knihovna https://chemdata.nist.gov/
http://www.nist.gov/srd/nistla.cfm

Mozno vyuzit také tyto stranky - popis
http://www.sisweb.com/software/nist-msms.htm

demo verze https://www.sisweb.com/software/ms/nist.htm#demo
Online hledani slouceniny, je-li v databazi
http://www.sisweb.com/software/ms/nistsearch.htm

Databaze MS peptidi
http://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=peptidew:
mspepsearch
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https://chemdata.nist.gov/ 
http://www.nist.gov/srd/nist1a.cfm
http://www.sisweb.com/software/nist-msms.htm 
https://www.sisweb.com/software/ms/nist.htm##demo
http://www.sisweb.com/software/ms/nistsearch.htm
http://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=peptidew:mspepsearch
http://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=peptidew:mspepsearch

Databaze hmotnostnich spekter - NIST

Moznosti vyhledavani

@ Nominalni hmotnosti
Pfesné hmotnosti
Vzorce/ nebo &asti
Né&jakaho piku
Okrajové podminky
CAS ¢islo
ID ¢islo
NIST cislo

Jméno/ i trivialni
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Wiley Registry

Wiley Registry of mass spectral data — uz je placena

775500 hmotnostnich spekter, 741000 chemickych struktur za 6335 liber
https://sciencesolutions.wiley.com/solutions/technique/
gc-ms/wiley-registry-of-mass-spectral-data/
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HighChem Mass Frontier™; mzCloud https://www.mzcloud.org/
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https://www.mzcloud.org/

Databaze hmotnostnich spekter

Japonska massBank

http://www.massbank. jp/7lang=en

manual

http://www.massbank. jp/manuals/MassBankUserManual_en.pdf

MassBank of North America
http://mona.fiehnlab.ucdavis.edu
http://mona.fiehnlab.ucdavis.edu/spectra/search
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Krystalografie
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Krystalografie ve forenzni chemii

X-RAY DIFFRACTION ANALYSIS IN THE FORENSIC SCIENCE: THE
LAST RESORT IN MANY CRIMINAL CASES

International Centre for Diffraction Data 2003, Advances in X-ray Analysis,
Volume 46

dle rozdilnych krystalografickych struktur (polymorfir) Ize urcit piivod,
padélky, zmény vlivem piisobeni riznych chemicko-fyzikalnich podminek,
biologickou aktivitu

existuje 230 krystalografickych grup
https://crystalsymmetry.wordpress.com/2014/08/15/
the-space-group-list-project-as-a-poster/
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Krystalografické

Anorganicka — mineraly (1913) a idealni krystal

@ Struktura krystalu - Konkrétni rozmisténi stavebnich €astic (atomd,
iontti) krystalickych latek v prostoru

Zakladni vzor

Krystalova mfiz (mfizka)

Zakladni buika (napf. plosné centrovana bunka)
Krystalové (krystalografické) soustavy

Symetrie vnéjsiho tvaru a struktury krystald
Bodové grupy symetrie krystali

Prostorové grupy symetrie krystali

Vyznamné krystalografické sméry
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Krystalografické
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Krystalografické

Je tézké vytvorit monokrystal — Praskova difrakce
Spektrum poskytuje — ahlovou polohu difrakéniho maxima, intenzitu, tvar a
sirku pikd

Aplikace a jeji vysledky — stupen krystalinyty, fazova identifikace,
indexovani zakladnich bunék vyreseni krystalové struktury studium jedné
latky v raznch fazich (polymer)

Princip metody http://www.xray.cz/kfes/vyuka/lp/pd.htm
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http://www.xray.cz/kfes/vyuka/lp/pd.htm

Praskova difrakce

Podminkou pro difrakci rentgenového zafeni o vinové délce A na osnové
rovin s difrakénimi indexy hk/ a mezirovinnou vzdalenosti dpy je, aby zareni
dopadalo na tyto roviny pod thlem 6y, ktery spliuje Braggovu rovnici

2dhkl sin ehkl =A

kuzele difraktovaného

dopadajici
rtg zéfeni
\
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Praskova difrakce

fokusaéni kruznice

~

normala k difraktujicim
rovinam

ohnisko lampy
~
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D et r as

Schema Braggovy-Brentanovy geometrie
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\
divergenéni
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Sollerovy stérbiny

Systém stérbin v BB geometrii
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Krystalografické

PDF - Powder Diffraction Files (neni portable document od Adobe)
standardné se dodavana jako soucast software pro rengenové difraktomery
obsahuje thly reflexi (dp/) a jejich intenzity a slouzi pro identifikaci
jednotlivych krystalickych fazi (fazovou analyzu)

David Sedmidubsky

The International Centre for Diffraction Data $5775.00 na rok
http://www.icdd.com/
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http://www.icdd.com/

ICSD - Inorganic Crystal Structure Database

http://www2.fiz-karlsruhe.de/icsd_home.html

Obsahuje kompletni strukturni data (grupa symetrie, mfizové parametry,
polohy jednotlivych atomi a jejich obsazovaci faktory, teplotni faktory)
199000 provérenych dat véetné jejich atomovych soufadnic od roku 1913
2019 krystalovych struktur prvki

33809 data pro dvojclenné smési

65126 trojcetné

60669 Ctyrcetné a pétiCetné

okolo 138500 polozek (79.8%) ma prifazeny strukturni typ a dalSich 8230
ma aspon prototyp

" Cena a demoverze

http://www.nist.gov/srd/nist84.cfm
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Krystalografické - organické

The Cambridge Crystallographic Data Centre
http://www.ccdc.cam.ac.uk/pages/Home.aspx

Cambridge Structural Database
http://www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/CSDSystem/Pages/CSD.aspx
Zalozena v 1965, CSD je svétova Gschovna krystalickych struktur malych
organickych a organo-kovovych. Nyni obsahuje pfes 1 110 837 struktur.
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http://www.ccdc.cam.ac.uk/pages/Home.aspx
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Cambridge Structural Database

Déli se na nékolik ¢&asti:
CSD - samotna databaze
ConQuest — vyhledavani v CSD

IsoStar — knihovna mezimolekulovych interakci

WebCSD - online pfistup k nové publikovanym strukturam
Mercury — zobrazovani a analyza CSD dat

PreQuest — prostredi pro vytvoreni vasi vlastni datazaze

Mogul — ovéfovani molekulové geometrie
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Cambridge Structural Database

http:

//www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/CSDSystem/Pages/WebCSD. aspx
ConQuest

e vyhledavani podle jména, vzorce, prvkového zastoupeni, reference v
literatufe, experimentalnich detaild

@ chemické podminky jako naboj, hybridizace a pocet cykla

@ mezimolekulové a nevazebné interakce
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Cambridge Structural Database

Isostar — Knihovna mezimolekulovych interakci

O-H skupiny okolo alifatické es-
terové skupiny

Elektronova hustota okolo fenylové
skupiny
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Cambridge Structural Database

Mercury — zobrazovani a analyza CSD dat

@ Zobrazuje elementy prostorovych grup

@ Vypocdita a zobrazi volna mista v krystalech, zalozena na kontaktech
povrchii nebo s rozpoustédlem

@ Ukazuje i vypoctenou geometrii jedné neinteragujici molekuly pomoci
MOPAC

@ Pocita mezimolekulovy potencial a zobrazuje nejsiln&jsi interakci v
krystalu
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Cambridge Structural Database

Mogul — ovéfovani molekulové geometrie

Poskytuje presné informace o dané molekulové geometrii prohledavanim
chemicky klasifikovanych vazebnych délek, valencnich ahla, torznich ahla a
prstencovych usporadani odvozenych z CSD
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Cambridge Structural Database

WebCSD — vyhledavani pres web
https://wuw.ccdc.cam.ac.uk/structures/Home/

File Fiter Help CAFINE : 1.3 7-Trimethyl-p  6-dione
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 https://www.ccdc.cam.ac.uk/structures/Home/

Krystalografické - proteinové

1958 — prvni krystal myoglobin
1962 - Nobelova cena v chemii Kendrew a Perutz

Krystalizace proteinil je obtizna — velka citlivost na teploté, pH, iontové
sile. ..

Proteinové krystaly jsou molekularni krystaly s velkym obsahem
rozpoustédla
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Krystalografické - proteinové

Lysozym Inzulin
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Krystalografické - proteinové

https://old.fzu.cz/oddeleni/oddeleni-strukturni-analyzy/
research-subjects/krystalografie-proteinu

difrakce
Vapours ofliquid nitrogen

N 2D detection
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Experimental set-up

Tereza Uhlikova, tereza.uhlikova@vscht.c: Databéaze v chemické a forenzni analyze


https://old.fzu.cz/oddeleni/oddeleni-strukturni-analyzy/research-subjects/krystalografie-proteinu
https://old.fzu.cz/oddeleni/oddeleni-strukturni-analyzy/research-subjects/krystalografie-proteinu

Krystalografické - proteinové

https://old.fzu.cz/oddeleni/oddeleni-strukturni-analyzy/
research-subjects/krystalografie-proteinu

Fazovy problém u proteini
Upfesiovani proteinovych struktur
Monokrystaly malé lakazy péstované v
malé kapce. Velikost krystalu uprostred
je asi 100 mikrond.

®

Laktaza z bakterie Streptomyces coeli-
color, oranzové kulicky ionty médi v ak-

tivnich mistech enzymu,, 12000 atomfi
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Krystalografické - proteinové

Protein Data Bank

http://www.rcsb.org/pdb/home/home .do

Obsahuje 151579 biologickych makromolekulovych struktur

Podle ¢eho se vyhledava

Priklad Hemoglobin

Ovo — ovotransferin
http://www.rcsb.org/pdb/explore/explore.do?structureId=2D3I
Najit priklady tfeba viru Herpes

The Biologically Interesting Molecule Reference Dictionary (BIRD)
http://www.wwpdb.org/data/bird
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Krystalografické - proteinové

symetrie obalu lidského rhinoviru typu 14 slozena z 240 jednotek (PDB
1k5m)

Vitéz soutéze: Véda je krasna
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Al pomocnici
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Al pomocnici

https://www.sqlai.ai/app
https://www.text2sql.ai/
https://ai2sql.io/
https://www.askyourdatabase.com/
https://www.blazesql.com/

https://deepnote.com
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