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Behorighetskrav
Grundlaggande behorighet till kurser pa forskarutbildningsniva har den som har

« avlagt en examen pé avancerad niva,

o fullgjort kursfordringar om minst 240 hégskolepoéng (hp), varav minst 60
hp pa avancerad niv3, eller

¢ pa ndgot annat satt forviarvat motsvarande kunskaper.

For denna kurs kravs dessutom grundlaggande kunskaper inom analytisk kemi
samt masspektrometri pa avancerad niva.

Larandemal

Efter avslutad kurs forvantas* *studenten kunna:

o redogora for de fysikaliska och kemiska principerna bakom hégupplésande
masspektrometri,

o forklara skillnaden mellan riktad och férutsattningslos analys samt nar
respektive strategi ar lamplig,

e beskriva centrala steg i HRMS-baserade arbetsfloden: provberedning,
kromatografisk separation, jonisering, massanalys, dataférbehandling och
statistiska strategier,

o forklara principer for formulaprediktion, fragmenteringsmekanismer,
bibliotekssokning och in silico-annotering,

e redogora for etablerade standarder for annoteringsnivaer (t.ex.
Schymanski-klassificering).

¢ planera och genomfora ett HRMS-baserat experimentellt uppliagg for
forutsattningslos analys av komplexa kemiska prover,

e sjalvstandigt utfora grundlaggande och avancerad dataférbehandling:
brusreducering, peak-finding, alignment, normalisering och
batch-korrektion,

¢ anvinda relevanta mjukvaror och bioinformatikverktyg (t.ex. MZmine,
SIRIUS/CSI:FingerID, MetFrag) fér annotering och hypotesgenerering,

¢ tolka MS- och MS/MS-spektra for att motivera moéjliga strukturer och
kemiska identiteter,

o kritiskt analysera resultat, osdkerheter och begransningar i
forutsattningslosa arbetsfloden,

o utforma vetenskapligt hallbara argument kring identifikationsgrad och
validering av foreslagna strukturer.

e kritiskt och sjalvstandigt vardera kvalitet, reproducerbarhet och
tillforlitlighet hos data fran férutsattningslos HRMS-analys,

¢ bedoma metodens mdjligheter och begransningar i relation till specifika
forskningsfragor, sarskilt inom miljoanalys, exposomik, metabolomik och
kemiska féroreningar,

o reflektera 6ver hur algoritmer, databaser och maskininlarningsmodeller
paverkar objektivitet och bias i annotering av okdnda amnen,

¢ hantera forskningsetiska aspekter sisom datahantering, sparbarhet, 6ppna
data och reproducerbarhet i masspektrometribaserad forskning,

¢ visa forméga att kommunicera och férsvara sina resultat i skriftlig och
muntlig vetenskaplig form.
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Kursinnehall

Kursen ger en koncentrerad introduktion till forutsattningslos kemisk analys med
hogupplosande masspektrometri (HRMS). Studenten far en 6versikt 6ver centrala
instrumentprinciper for HRMS, jonmobilitetsmasspektrometri samt betydelsen av
joniseringsmetoder for analys av komplexa prover. Arbetsflodet for
forutséattningslos analys gds igenom fran experimentell design till insamling av
MS- och MS/MS-data, med fokus pa dataférbehandling sdsom peak-detektion,
alignment, normalisering och hantering av batch-effekter.

Kursen behandlar dven strategier for annotering och strukturell elucidering,
inklusive formulaprediktion, fragmenteringsanalys, spektralbibliotek och in
silico-metoder. Studenten introduceras till relevanta databaser och verktyg som
GNPS, MassBank och SIRTUS/CSI:FingerID. Betydelsen av etablerade
identifikationsnivaer, sarskilt Schymanski-ramverket, diskuteras tillsammans
med aspekter kring kvalitet, reproducerbarhet och transparens. Genom praktiska
datorovningar och ett projektmoment far studenten tillimpa ett komplett
HRMS-baserat arbetsflode péa realistiska datamangder.

Undervisnings- och arbetsformer

Undervisnings- och arbetsformer i denna kurs ar forelasningar, workshops,
datorlaborationer, seminarier, litteraturstudier samt projektuppgift.

Examination

Individuell projektuppgift inklusive dataanalys som redovisas i muntlig
presentation. Aktivt deltagande i seminarier och 6vningar.

Betygsskala
Tvéagradig skala

Kurslitteratur

Tillhandahéllas av kursansvarig.

Ovrig information

Planering och genomférande av kursen skall utgé fran kursplanens formuleringar.
Kursvirdering samt analys och forslag som ror generell utveckling och forbattring
av kursen aterkopplas till Forsknings- och forskarutbildningsndmnden av
kursansvarig larare.
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