Nr rejestracyjny: 2022/45/B/ST4/02571; Kierownik projektu: dr hab. Krzysztof Kazimierczuk

Istoty zywe odkrywaja otaczajaca je rzeczywisto$¢ za pomoca roznorakich zmystow, od wzroku po
detektory pola magnetycznego. Ludzie postuguja si¢ w tym celu coraz bardziej zaawansowanymi sztucznymi
narzedziami — do uzyskiwania obrazu stuza nam mikroskopy, do badania stanu zdrowia - réznorakie testy
chemiczne i skanery, nawet parkowanie samochodu utatwiaja piszczace czujniki ultradzwickowe. Wszystkie
wymienione urzadzenia opieraja si¢ na rejestracji pewnego sygnafu posrednio zwiazanego z wielkosciami,
ktore chcemy zmierzy¢. Co wazne, gdy chcemy badaé szybkie procesy, sygnat musi by¢ szybko
rejestrowany 1 przetwarzany. Jest to duzy problem ograniczajacy mozliwo$ci zastosowania wielu
precyzyjnych, cho¢ czasochtonnych technik. Nalezy do nich spektroskopia jadrowego rezonansu
magnetycznego (NMR).

NMR wykorzystuje magnetyczne wlasciwosci niektorych jader atomowych, np. jadra atomu wodoru,
1 mozliwo$¢ wzbudzenia tych jader za pomoca promieniowania elektromagnetycznego, gdy znajduja si¢ one
w silnym polu magnetycznym. Sygnatem NMR sg fale radiowe wysylane przez probke, gdy wraca ona do
stanu rownowagi po wzbudzeniu. Czg¢stosci rezonansowe zakodowane w sygnale sa zwiazane ze struktura
czasteczek 1 moga stanowic ich ,,odcisk palca”. Niestety, sygnal NMR jest stosunkowo staby i czgsto trzeba
mierzy¢ go przez wiele godzin, aby uzyska¢ odpowiedni stosunek sygnatu do szumu. To zupetnie jak w
fotografii, gdzie przy stabym §wietle musimy rejestrowac obraz dluzej. Podobnie jak w fotografii, problem
czuto$ci ogranicza zastosowanie metody w monitorowaniu szybkich procesow gdzie ,,migawki” musza by¢
krotkie — diugie nas§wietlanie powoduje ,,rozmazanie” obrazu w fotografii i analogiczng deformacje widm
NMR.
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Obrazy i piki widmowe w kontekscie niestacjonarnym i stacjonarnym (szeregowym): a) zdjecie

spadajqcej kuli wykonane z dtugim czasem ekspozycji; b) seria szybkich obrazéw stroboskopowych

tej samej kuli; c) pik AG6N-H-L65C w widmie 3D HNCO ludzkiej osteopontyny uzyskanym przy

wzroscie temperatury probki podczas akwizycji; oraz d) ten sam pik w serii szybkich widm 3D

HNCO.

Szczegolnie cennym zrodlem informacji jest wielowymiarowa spektroskopia NMR, w ktorej
rejestruje si¢ sygnat bedacy funkcja kilku zmiennych czasowych. Niestety, jest ona jeszcze bardziej
czasochtonna, ze wzgledu na dtugotrwatly proces probkowania ,,dodatkowych” wymiaréw. Cho¢
wielowymiarowy NMR pozwala badac strukturg i dynamike¢ bardzo duzych czasteczek, takich jak biatka czy
kwasy nukleinowe, to zastosowanie go do rejestracji ,,migawek” w monitorowaniu procesow jest bardzo
utrudnione. Proba zarejestrowania takiego sygnatu NMR dla probki, w ktérej np. przebiega reakcja
chemiczna lub nast¢puja dynamiczne zmiany czasteczki makromolekutly, da nam wynik bardzo
niezadowalajacy — obraz zmian bedzie ,,rozmazany” jeszcze bardziej niz w klasycznych pomiarach.

Warto jednak zwroci¢ uwage, ze rozmazany obraz zawiera kompletng informacje¢ o ruchu fotografowanego
obiektu. W ostatnich latach, dzigki metodom uczenia maszynowego, demonstrowane sa coraz bardziej
spektakularne przyktady ,,odkodowywania” filmu z rozmazanych zdje¢ o stosunkowo dtugim czasie
naswietlania. Zastosowanie podobnych technik w spektroskopii NMR pozwolitoby uzywac jej w
nowatorskich badaniach szybkich procesé6w — na przyktad dynamiki bialek, przebiegu reakcji chemicznych
czy procesow zachodzacych w bateriach. Niniejszy projekt proponuje rozwdj metod takiego
»hiestacjonarnego NMR” w oparciu o nowoczesne sieci neuronowe i nieszablonowe sposoby rejestracji
sygnatu. Jego powodzenie pozwolitoby na szersze niz obecnie uzycie NMR jako narzedzia w badaniach
procesow chemicznych i fizycznych.



