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In dieser Arbeit soll maschinelles Lernen fur die Auswahl von Einzelmolekiltrajektorien zum Einsatz kommen und die
benutzerabhéngige Sortierung abldsen. Ermittelte Fluoreszenzzeitreihen von markierten Einzelmolekiilen missen vor
ihrer Auswertung in sog. ,good molecules® und ,bad molecules® sortiert werden. Momentan finden aber Verarbeitung,
Sortierung und Analyse der Daten vorwiegend mit Hilfe laborspezifischer Programme statt. Zwar existieren bereits frei
verfligbare Programme zur Verarbeitung von smFRET-Daten wie z.B. SPARTAN [1] oder MASH-FRET [2], jedoch
findet hierbei das sog. ,Molecular Sorting* nicht statt bzw. ist dieses rein empirisch. Es gab bereits Ansétze dieses Problem
mittels Methoden des maschinellen Lernens zu losen wie z.B. bei FRETboard [3] oder deepFRET [4]. Im Laufe dieser
Arbeit soll ein solcher Ansatz genutzt werden, um mit annotierte SMFRET Daten einen Algorithmus zum ,Molecular
Sorting* zu trainieren und diesen dann in MASH-FRET (MATLAB) zu implementieren. Aktuell befindet sich diese Arbeit
am Anfang der Annotation der Daten flir das Training des Algorithmus.
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Here, we use machine learning for the selection and sorting of single-molecule trajectories to replace commonly used
user-dependent sorting algorithms. Measured fluorescence time series of labelled single molecules need to be sorted into
‘good molecules' and 'bad molecules' before they can be evaluated. Currently, however, processing, sorting and analysis
of the data is mainly done with the help of laboratory specific programs. Although there are freely available programs for
processing SMFRET data such as SPARTAN [1] and MASH-FRET [2], they do not offer a ‘Molecular Sorting' or it is
purely empirical. Only recently, there have been approaches to solve this problem by means of machine learning such as
FRETboard [3] or deepFRET [4]. In the course of this work such an approach will be used to train a 'Molecular Sorting'
algorithm with annotated SmMFRET data and implemented in MASH-FRET (MATLAB based software for the analysis of
simulated and experimental heterogeneous FRET data). Currently this work is at the beginning of the annotation of the
data for the training of the algorithm.
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