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ABSTRACT

One of the major challenges in polymer chemistry is to elucidate the relationship between the
structure and the physical properties. To achieve this, precise structural determination and detailed
compositional analysis are indispensable. In our previous work, we developed an algorithm for the
analysis of copolymer mass spectra, which, however, proved to be highly time- and computation-
intensive. To overcome these limitations, we have developed a new approach. We implemented the
MAss Remainder Analysis (MARA) into our method, which enables the analysis of overlapping peaks
without the separation of the peaks, thereby reducing the required computational performance. We
generated a large number of simulated mass spectra, which served as training data. The essence of the
new algorithm is to condense the necessary amount of information contained in the mass spectra through
simple mathematical procedures and render it interpretable via one or more functions. To identify the
appropriate functions, we applied empirical methods and, in parallel, neural networks were constructed.
The trained network and the fitted functions were tested on experimental MALDI-TOF-MS spectra and
validated using '"H-NMR measurements.
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OSSZEFOGLALO

A polimerkémia egyik legnagyobb kihivasat a kopolimerek szerkezete és fizikai tulajdonsagai
kozotti  kapcesolat  feltarasa jelenti. Ennek megértéséhez elengedhetetlen a szerkezet pontos
meghatarozasa. Kutatocsoportunk a korabbi munkaja soran mar fejlesztett algoritmust a kopolimerek
tomegspektrumanak elemzésére, amely azonban jelentds id6- €s szamitasigénylinek bizonyult. Ezen
korlatok lekiizdésére ij megkozelitést dolgoztunk ki. Az 10j eljards soran a korabban is hasznalt
tomegmaradék analizist (MARA) implementaltuk. Ezaltal az 6sszeolvadd csucsok felbontas nélkiili
analizisére nyilt lehet6ség, csokkentve a sziikséges szamitasi teljesitményt. Az algoritmus fejlesztéséhez
nagyszamu szimulalt tomegspektrumot generaltunk, amelyeket alapadatként hasznaltunk. Az j
algoritmus 1ényege, hogy egyszerli matematikai eljarasokkal Osszesiritse a tomegspektrumban 1évo
informacidhalmazt és ezt értelmezhetvé tegye egy-vagy tobb fiiggvényen keresztiil. Ezen fiiggvények
meghatarozasahoz tapasztalati moddszert alkalmaztunk, valamint, ezzel parhuzamosan neuralis
halozatokat készitettiink. A betanitott halot, illetve az illesztett fliggvényeket valos MALDI-TOF-MS-
el mért tdomegspektrumokon teszteltiik, melyeket 'H-NMR-el validaltuk.
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