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Ulepszanie wyznaczania orientacji 3D makromolekul na podstawie spolaryzowanego
obrazowania chemicznego IR poprzez optymalizacje algorytmow usuwania rozpraszania
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Streszczenie

Obrazowanie spektroskopowe w podczerwieni (FT-IR) jest potezng technikg z szerokim zakresem
stosowalno$ci w biomedycynie. Wynika to z bogactwa informacji o sktadzie chemicznym probki,
zdeterminowanym jej zdolno$cig do absorpcji $wiatta z zakresu podczerwieni. W ciggu ostatniej
dekady nastapit ogromny postep w kierunku wprowadzenia tej techniki do kliniki, a w
szczegoOlnosci potaczenia obrazowania w podczerwieni z metodami uczenia maszynowego w celu
wspomagania wykrywania i diagnostyki nowotworéw. Jednym z ostatnich odkry¢ jest rowniez
mozliwo$¢ wyznaczania orientacji molekut w trzech wymiarach poprzez wykorzystanie polaryzacji
swiatta podczerwonego. Polaryzacja jest jedng z charakterystyk $wiatla, ktora w tym przypadku
zmienia jego wilasciwosci absorpcyjne, przez co dostarcza dodatkowych informacji o strukturze
badanej probki. Niestety jak kazda technika pomiarowa, FT-IR nie jest wolne od efektéw
wptywajacych na pogorszenie wydajnosci 1 doktadnosci. Zjawisko rozpraszania gra tutaj ogromnag
role, powodujac zmiane kierunku $wiatla przechodzacego przez probke. Rozproszone $wiatto nie
wpada do detektora i jest tym samym traktowane jako zaabsorbowane przez probke dajac przez to
falszywy sygnat. Jedna z mozliwosci zredukowania wptywu tego efektu na prowadzone analizy jest
wprowadzenie metod przetwarzania danych, Kkorygujacych zafalszowany sygnat. Metody
korygujace rozpraszanie noszg nazw¢ Extended Multiplicative Signal Correction (EMSC) i sa
dobrze rozwinigte dla probek o ksztalcie sferycznym (np. komorek), ale sg na wczesnym etapie
rozwoju je$li chodzi o stosowalno$¢ w przypadku tkanek. Jest to spowodowane ich
niejednorodnoscia, ktora sprawia, ze profil rozpraszania staje si¢ bardzo skomplikowany. Kolejnym
powodem jest ztozonos¢ algorytmow EMSC, co sprawia, ze czas potrzebny na wykonanie korekty
jest zbyt dtugi.

Glownym celem tego projektu jest optymalizacja oraz implementacja nowych algorytmow opartych
0 EMSC, w celu korekty rozpraszania §wiatta podczas obrazowania w podczerwieni, co usprawni
proces wyznaczania orientacji makromolekul w przestrzeni w oparciu o absorpCje $wiatta
spolaryzowanego. W tym celu, zaimplementowana niedawno w formie otwartego kodu nowa
wersja EMSC, dostosowana zostanie do obliczen na wielordzeniowych platformach, takich jak
procesory graficzne oraz superkomputery Cyfronetu AGH. Te zabiegi powinny znacznie skroci¢
czas obliczen dla probek tkanek. Dodatkowo zaimplementowany zostanie algorytm EMSC do
korekty probek o cylindrycznym ksztalcie, co sprawdzi si¢ idealnie w przypadku tkanki wioknistej.
Tkanka wioknista jest bogata we wlokna kolagenowe, ktére maja cylindryczny ksztatt i
perfekcyjnie nadajg si¢ do wyznaczenia orientacji molekul stosujac absorpcje Swiatta o roznej
polaryzacji.



