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Στην περίπτωση των μεταβολομικών μελετών με χρήση φασματομετρίας μαζών, ένα
βασικό πρόβλημα είναι ο μεγάλος αριθμός των ψευδώς θετικών χαρακτηριστικών (m/z_tR)
που ανιχνεύονται. Σκοπός αυτής της μελέτης είναι να αναπτυχθεί μια νέα μεθοδολογία, η
οποία θα μπορεί να επισημάνει τα αληθώς θετικά χαρακτηριστικά που ανιχνεύονται από την
επεξεργασία δεδομένων σε πολλαπλές στενού εύρους περιοχές μαζών αντί για μία ευρεία
περιοχή.

Δείγματα αίματος από 20 κοτόπουλα, στα οποία χορηγήθηκε Ναριγίνη μέσω της
διατροφής και δείγματα αίματος από 9 μάρτυρες, αναλύθηκαν με UPLC-(-)ESI-HRMS
(Orbitrap Velos).

Εφαρμόστηκαν δύο μεθοδολογίες για την επεξεργασία των δεδομένων. Στην πρώτη
(κλασσική προσέγγιση), όλα τα δεδομένα, δηλαδή η περιοχή εύρους m/z 100-900,
χρησιμοποιήθηκαν στη διαδικασία επεξεργασίας, εφαρμόζοντας μόνο- και πολυ-
παραμετρική ανάλυση δεδομένων. Στη νέα μεθοδολογία που αναπτύχθηκε, τα δεδομένα
τεμαχίστηκαν ανά 100 Da δημιουργώντας 8 σύνολα δεδομένων, τα οποία επεξεργάστηκαν
περαιτέρω. Συγκεκριμένα, κάθε σύνολο αντιμετωπίστηκε ξεχωριστά και επεξεργάστηκε
μέσω μονο- και πολυ-παραμετρικής ανάλυσης δεδομένων, όπου τα σημαντικά
χαρακτηριστικά που παρελήφθησαν, είτε μέσω της επιβλεπόμενης προσέγγισης PLS-DA
(VIPs) είτε από την μονο-παραμετρική ανάλυση (t-test), χρησιμοποιήθηκαν ως πρώτη ύλη
για την κατασκευή του γενικού μοντέλου. Συνολικά 34 αληθώς θετικά χαρακτηριστικά
ανιχνεύθηκαν με τη χρήση του t-test και 36 με τη χρήση των VIPs, βάση της μεθοδολογίας
των συνόλων δεδομένων με πολλαπλές στενού εύρους περιοχές μαζών. Τα μόρια αυτά  δεν
ανιχνεύθηκαν με τη κλασσική προσέγγιση.

Συμπερασματικά, αναπτύχθηκε μια νέα μεθοδολογία επεξεργασία δεδομένων
προερχόμενων από μεταβολομικές μελέτες. Είναι προφανές, ότι δημιουργώντας διαφορετικά
σύνολα δεδομένων από πολλαπλές στενού εύρους περιοχές μαζών, αυξάνεται ο αριθμός των
αληθώς θετικών χαρακτηριστικών που ανιχνεύονται, αφού η κάθε περιοχή επεξεργάζεται
μοναδικά, χρησημοποιώντας βέλτιστες παράμετρους ανάλυσης δεδομένων.

Λέξεις-Κλειδιά: MZmine – PCA – PLS-DA –VIPs – t-test


