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O ¢em to bude?

Téma prednasky Téma cviceni
17.3. | Zakladni principy Al | otazky - odpovédi - uceni
24.3. | Pouziti ML Algoritmy ML

31.3. | Chemické databaze | Analyza spekter pomoci databazi

7.4. | Chemické databaze | Konkrétni pouziti ML - MS databaze
14.4. | Konkrétni pouziti ML, Forenzni databaze - zkouskova témata
10 | 21.4. | dodélavky - opakovani, ERA, normalizace, krystalografie
11 | 28.4. | lvan Raich
12 | 5.5. | lvan Raich
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Hmotnostni spektra




Princip hmotnostnich spekter
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Hmotnostnich spektrum
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3-Phenyl-2-propenal
CoHgO
MW = 132.16
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miz = 132

Hmotnost jednotlivych fragmenti
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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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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

HighChem Mass Frontier™; mzCloud https://www.mzcloud.org/
Bratislava
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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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Entita ‘ Priklady atributi
Molekula | nazev, sumarni vzorec, CAS, pfesnd hmotnost
Spektrum typ ionizace, pfistroj, datum méreni
Pik m/z, relativni intenzita, anotace
Pristroj typ, vyrobce, rozliseni
Pracovnik jméno, pracovisté, kontakt, co délal
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Relace

o MOLEKULA 1: N SPEKTRUM = Jedna latka miize mit vice spekter
(napt. El, ESI, razné fragmentace).
e SPEKTRUM 1 : N PIK = Kazdé spektrum ma mnoho piki.

@ PRISTROJ 1 : N SPEKTRUM = Jeden pfistroj miize méfit vice
spekter. Spektrum bylo naméfeno jednim pristrojem.
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ERA - Copilot 2025

Compound Spectrum @

? compound_id ¢ spectrum_id

) o

manufa

Instrument

ionization_ method 2 instrument_id
resolutic
Peak
? peak_id

@ intensity_relative

annotation
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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

Tereza Uhlikova

preparation.methcd
collectiion_date

R

Spectrum

spectrum_id
sample_id
instrument_id
user_id
acquisittion_date
ion_mode
mass_range
resolution
ms_level

notes
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compound_id
spectrum_id
name

formula
exact_mass
recunttion_time
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ERA - Access

Sample

B sample_id
name
description
sample_type
preparation_methoc
collection_date

User

¥ userid
name
email
role

Tereza Uhlikova

Spectrum

¥ spectrum_id
sample_id
instrument_id
user_id
acquisition_date
ion_mode
mass_range
resolution
ms_level
notes

¥ precursor_id N
spectrum_id
mz
intensity
charge
isolation_windov

Instrument

B instrument_id
name
type
manufacturer
model
settings_json
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Compound

¥ compound_id
spectrum_id
name
formula
exact_mass

retention_time

SpectrumData

Precursorlon spectrum_id

mz
intensity
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ERA - Gemini 2026

LABORATOR PRACOVNIK PRISTROJ
ID_Laborator (PK) i Vlastni N ID_Pracovnik (PK) 1 N ID_Pristroj (PK)
Nazev S e Jmeno | Nazev
Mesto Prijmeni Vyrobce
Mistnost Role Rok_vyroby
ID_Laborator (FK) ID_Laborator (FK)
1 1
Zaméstnava U L Provadi UGeneruje
3 L T
VZOREK SPEKTRUM PIK
ID_Vzorek (PK) M&F ID_Spektrum (PK) Obsahuje ID_Pik (PK)
Oznaceni 1—» Datum_mereni 1—‘> m_z
Datum_pripravy N [ = lonizacni_technika N Absolutni_intenzita
Matrice Polarita Relativni_intenzita
ID_Vzorek (FK) ID_Spektrum (FK)
il ID_Pristroj (FK)
M:N | Obsah_vzorku D PracoypidER)
1 11
o LATKA
OBSAH_VZORKU
N AL, ID_Latka (PK)
Nazev ES m% ID_Vzorek (FK, PK)

Sumarni_vzorec ID_Latka (FK, PK)
CAS_cislo Sy Koncentrace
Molekulova_hmotnost
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Generovani pfimo SQL kodu

| textové modely vam vygeneruji pouzitelny SQL kod.
Ten Ize pfimo vlozit do napf. MySQL/phpmyadnim prostredi.
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Par vét o SQL

@ Deklarativni programovaci jazyk

@ Dotazovaci jazyk - umoznuje ovladat databazi prostfednictvim prikazi
— dotazil, za pomoci vyhledavacich operatori

@ Programovaci jazyk, ktery se pouziva na operace s daty v relacnich
databazovych SRBD

e Prikazem SQL fikame databazovému stroji, co chceme délat (napf.
nacist data za urcitych podminek), ale nefikime mu, jak ma tento
pfikaz provést
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SQL prikazy

¢tyfi zakladni skupiny:

@ definice dat (DDL) - CREATE, ALTER, DROP, ... vytvaret,
upravovat a mazat objekty databaze

e manipulace s daty (DML) - SELECT, INSERT, UPDATE, DELETE,

. ziskavat, ukladat a mazat data v databazi

@ sprava uzivatelskych roli a prav (DCL) - GRANT, REVOKE, ...
pridéleni, odebrani opravnéni

e fizeni transakci (GTL) - START TRANSACTION, COMMIT,
ROLLBACK ... hromadné provedeni nékolika prikazi
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Par vét o SQL

Zasady pojmenovavani
@ zacinat pismenem
@ dlouhé 1 az 30 znaka

@ obsahovat jen A-Z,a-2 0-9, (podtrzitko), $, a # (Nejsou!
Case Sensitivni)

@ nesmi byt kopii jména dalsiho objektu vlastnéného stejnym uzivatelem

@ nazev entity by mél odpovidat obsahu
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Nejpouzivanéjsi prikazy

CREATE DATABASE - vytvafi novou databazi
ALTER DATABASE - upravuje databazi

CREATE TABLE - vytvafi novou tabulku

ALTER TABLE - upravuje tabulku

UPDATE - upravuje data v databazi/tabulce

DELETE - maze data z databaze/tabulce

INSERT INTO - vklada nova data do databaze/tabulky
DROP TABLE - maze tabulku

SELECT - vybér dat z databaze
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Tvorba tabulek - SQL

CREATE TABLE Compound (
compound _id INTEGER PRIMARY KEY,
name TEXT,

formula TEXT,

exact mass REAL,

cas_number TEXT );

CREATE TABLE Instrument (
instrument_id INTEGER PRIMARY KEY,
name TEXT,

manufacturer TEXT,

resolution INTEGER );
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Vlozeni dvou dat

INSERT INTO Compound VALUES
(1, 'Benzene’, 'C6H6', 78.04695, '71-43-2"), (2, 'Toluene’, 'C7THS’,
92.06260, '108—88—3');

INSERT INTO Instrument VALUES

(1, 'Q-Exactive’, 'Thermo Fisher’, 140000), (2, 'GC-MS 5977B’, 'Agilent’,
5000);
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Vyhledavani

Najdi viechna spektra latky ,Benzene"

SELECT S.spectrum_id, S.ionization method, S.date measured
FROM Spectrum S

JOIN Compound C ON S.compound id = C.compound id
WHERE C.name = 'Benzene’;

Najdi viechny piky pfislusejici k urcitému spektru

SELECT mz, intensity relative
FROM Peak

WHERE spectrum_id =1
ORDER BY mz;
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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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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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Vkladani SQL kodu do Accesu

Mame SQL skript (CREATE TABLE + INSERT)
Postup v Microsoft Access:

o Otevfi Access — vytvor novou databazi

@ Jdi na: Vytvorit — Navrh dotazu

@ Zavri okno ,,Pfidat tabulku”

@ Prepni do: Zobrazeni SQL

@ Vloz sviij SQL kéd

Problém:
@ Access ma jinou SQL syntaxy nez napf. MySQL / PostgreSQL
e SQL z MySQL nejde spustit pfimo
@ datové typy nesedi
o cizi kli€e a constraints délaji problémy

AUTO INCREMENT — AUTOINCREMENT; INT — INTEGER
VARCHAR — TEXT; odstranit ENGINE=InnoDB apod.
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Vkladani SQL kodu do Accesu

1. Import pfes mezikrok
nahraj data do: MySQL nebo SQLite
exportuj do: CSV

2. Import do Accessu
V Accessu: Externi data — Novy zdroj dat — Z textového souboru

vyber CSV
projdi priivodce
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Skripta, stranky a materialy - Acces

access romana sovakova - youtube videa

napt. https://www.youtube.com/watch?v=XAwV193fwdA
https://edu.gcfglobal.org/en/access2013

Karel kohout access - youtube videa

napf. https://www.youtube.com/watch?v=LaNfliEeznY
https://www.youtube.com/watch?v=mAMBOXzltng validation email
address
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