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Анализ экспериментальных данных – 
«Ахиллесова пята» протеомики 

-Не надо, спасибо! 
-Мы и так слишком заняты! L. Martens, Methods Mol Biol, 2011 
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Стратегия интерпретации экспериментальных 
данных по референсным библиотекам 
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Оптимум условий интерпретации 
экспериментальных данных 

~ аппаратное обеспечение и ОС 

 

~ размер референсной библиотеки 

 

~ размер анализируемого спектра 

 

~ поисковый алгоритм или комбинация алгоритмов 

 

 Verheggen et al, Adv Exp Med Biol, 2016 4 



Выбор оптимального сочетания поисковых алгоритмов 

Shteynberg et al, MCP, 2013 5 



SearchGUI и PeptideShaker 

M. Vaudel et al, Proteomics, 2011 

Выбор анализируемого 
спектра и параметров поиска 

Выбор поисковых алгоритмов 

Пост-процессинг результатов 
интерпретации и 
визуализация 
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Время интерпретации масс-спектра зависит от комбинации 
различных наборов поисковых алгоритмов экспоненциально  
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Число идентификаций зависит от комбинации различных 
наборов поисковых алгоритмов логарифмически 
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Результат идентификации зависит от размера 
подключаемой библиотеки 
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      Размер спектра 
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…и размера анализируемого спектра 
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Mac, 8Gb

Virtual Win, 6,2 Gb

PC Win, 6 Gb
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Наблюдения 

• Больше алгоритмов не значит лучше результаты 

 

• Нечётное количество машин позволит избежать конфликт 
при сопоставлении хит-листов каждого из алгоритмов 

 

• Комбинация разноплановых поисковых алгоритмов даёт 
лучшие результаты 

 

• Java-приложение позволяет автоматизировать процесс 
интерпретации. Автоматизация сокращает время 
интерпретации на 5-10% 
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Dream team 

X!Tandem 
 

OMSSA 
 

MS-GF+ 
 

больше всего  

идентификаций  
быстрый и 

эффективный 
алгоритм 

почти 
непревзойденная 

скорость 

Проанализировано 192 масс-спектра (114 Gb) за 11,5 часов 12 



Спасибо! 
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