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Metabolomik

® Analytische Chemie “goes bio”
® Dritte Saule der grol3en Omics Felder

® Betrachtet so viele kleine Molekule
eines Organismus zur gleichen Zeit
wie moglich
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Typical 500 MHz ‘H-NMR spectrum of human cerebrospinal fluid. Numbers indicate the following metabolites:

1.DSS. 2. imidazole, 3. 2-hyvdroxybutyric acid. 4. 2-hvdroxy:sovalericac:d. 5. 2-oxoisovaleric acid, 6.
3-avdroxybutyricacid. 7. 3-hvdroxvisobutyric acid. 8. 3-hvdroxyisovaler:c acid. 9. acetic ac:d. 10.
acztoaceticacid. 11. acetore. 12.L-glutamine, 13. pvruvicacid. 14.L-glutamic acid. 15. citric &cic. 16.
creatinine, 17.creatine. 18.D-glucose. 19.lacticacid. 20. mvo-inositol. 21. D-fruc:ose, 22. formic
acid. 23.L-histidine, 24. L-tvrosine, 25. mathanol. 26. glvcerol

source: http://www.csfmetabolome.ca
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Untargeted Metabolomics
of Cerebrospinal Fluid
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Struktur des Kurses

(Jeden Mittwoch, 9-1 1 Vorlesung, | I-12 Seminar, Blockpraktikum am Ende des Semesters)

® Experimentelles Design

® Datenprozessierung

®  Rauschunterdruckung, Baseline-Correction, Peak-Picking, Missing-Value-Imputation

® Multivariate Datenanalyse

e PCA, PLSDA, Clustering, Maschinelles Lernen

® Alles begleitet von praktischen Ubungen in R
® Blockpraktikum zur Datenanalyse mit Protokoll

® Mundliche Prufung



MC 3.l.]1. Chemoinformatik

® Struktur:
® 2 SWS Vorlesung
® | SWS Seminar

® |6 SWS Praktikum als Forschungspraktikum in der Gruppe



