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Проблема

https://www.zimmermann.chemie.uni-rostock.de/en/research/advanced-mass-spectrometry/high-

resolution-mass-spectrometry/



1. Создание модели классического машинного 

обучения, позволяющей с высокой точностью 

определить присутствие заданных элементов в 

масс-спектре вещества по характерным пиками 

изотопных распределениях ионов в масс-

спектрах

Задачи:

1. Генерация набора данных

2. Выбор моделей машинного обучения

3. Обучение моделей на сгенерированном датасете

4. Оценка работы полученных моделей

Цели и 
задачи

Цели:



Генерация набора данных



Выбор и обучение моделей

Кросс-валидация



Итоги
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