»Analiza sygnatéw niestacjonarnych w spektroskopii NMR”

Celem projektu jest opracowanie nowej techniki badawczej opartej na spektroskopii
Jadrowego Rezonansu Magnetycznego (NMR). Ten rodzaj spektroskopii pozwala na
niezwykle doktadny wglad w strukturg czasteczek chemicznych, czyli ustalenie
przestrzennego rozmieszczenia poszczegolnych ich atomow. Niestety, pomiary NMR
dostarczajgce najcenniejszej informacji sa rOwniez najbardziej czasochtonne — potrafig trwac
nawet wiele tygodni dla pojedynczej probki. Ze wzgledu na koszt uzytkowania aparatury i
niestabilno$¢ niektérych probek, dhugi czas pomiarowy moze zupetnie uniemozliwi¢ badania.
Sytuacja jest szczeg6lnie trudna w przypadku np. badan zmian struktury czasteczki, gdy
pomiar trzeba powtorzy¢ wielokrotnie w zmieniajacych si¢ warunkach. Na szczgs$cie istnieja
metody matematycznej analizy sygnalu pozwalajace na uzyskanie w relatywnie krotkim
czasie informacji rownowaznej tej uzyskanej w pomiarze seryjnym. Celem projektu jest
adaptacja do spektroskopii NMR metod opartych na transformacie Fouriera, transformacji
Radona, analizie czasowo-czestotliwosciowej czy na teorii oszczednego probkowania oraz
rozwijanie nowych metod analizy sygnatéw otrzymywanych w niestacjonarnej spektroskopii
NMR.

W wyniku realizacji projektu powstang zaawansowane techniki rejestracji i przetwarzania
danych w eksperymentach NMR. Ich celem bedzie przyspieszenie pomiaru, poprawa czulo$ci
1 usprawnienie analizy widm w ktorych pod wptywem réznorakich czynnikow dochodzi do
zmian tzw. czgstotliwosci rezonansowych. Zmiany te chemicy potrafig interpretowac jako
przemieszczenia atomoéw w czgsteczkach, reakcje chemiczne i przemiany struktury
materiatow.

Nowe techniki pomiarowe, pozwalajace uzyska¢ doktadniejszy wglad w zjawiska
przyrodnicze, sa jednym z motoréw postgpu nauki. Obok wynalazkéw udoskonalajacych
samg aparature (hardware), waznym polem innowacji sg udoskonalenia metod zbierania i
analizy danych (software).

Niniejszy projekt nalezy do tej drugiej kategorii. Jego realizacja przyczyni si¢ do znacznej
optymalizacji seryjnych pomiarow NMR 1 uzyskania doktadniejszych wynikow w krotszym
czasie. W rezultacie zostang stworzone narz¢dzia do badania skomplikowanych lub szybko
zmieniajacych si¢ probek chemicznych.

W wyniku realizacji projektu powstang zaawansowane techniki rejestracji 1 przetwarzania
danych w eksperymentach NMR. Ich celem bedzie przyspieszenie pomiaru, poprawa czutosci
1 usprawnienie analizy widm w ktorych pod wptywem réznorakich czynnikow dochodzi do
zmian tzw. czgstotliwosci rezonansowych. Zmiany te chemicy potrafig interpretowac jako
przemieszczenia atomoéw w czasteczkach, reakcje chemiczne 1 przemiany struktury
materialow.

Gtownym odbiorcg opracowywanej w ramach projektu technologii mogg by¢ branze
farmaceutyczna 1 chemiczna. Pierwsza z nich wykorzystuje spektroskopie¢ NMR w fazie
opracowywania nowych lekow (R&D). Seryjne pomiary NMR nalezg do najwazniejszych



technik badania wigzania biatek z lekami (ligandami) oraz pozwalajg uzyskaé¢ dane
wspierajace komputerowe modelowanie struktur bioczasteczek. Pomyslna realizacja projektu
moze si¢ przyczyni¢ zatem do skuteczniejszego opracowywania nowych lekow.

Z kolei w branzy chemicznej, a takze pokrewnych jej branzach technologii spozywczej i
kosmetycznej, wazne jest skuteczne monitorowanie procesow produkcji, syntezy i starzenia
(degradacji). Prowadzi si¢ je za pomocg serii pomiarow wykonywanych w regularnych
odstgpach czasu. Spektroskopia NMR jest wykorzystywana jako czujnik monitorujacy dos¢
rzadko, ze wzgledu na wysokie koszty funkcjonowania aparatury oraz czas trwania
eksperymentow. Opracowywane W ramach projektu programy i metody pomiarowe
umozliwig zmiang tej sytuacji i szersze wykorzystanie spektroskopii NMR w monitorowaniu i
optymalizacji procesOw przemystowych.

Do zadan doktoranta bedzie nalezato opracowanie nowych algorytmow przetwarzania danych
w szybkich, wielowymiarowych, seryjnych eksperymentach NMR oraz przeprowadzenie
pomiaréw probek rdznego rodzaju: organicznych, biologicznych (biatka), w ciele staltym itp.
pozyskiwanych od wspolpracujacych zespotow, np. zespotu prof. Roberta Konrata z
Uniwersytetu Wiedenskiego czy dr. Craiga Buttsa z Uniwersytetu w Bristolu.

Jak wida¢ z powyzszego opisu, projekt taczy w sobie zagadnienia chemii, fizyki chemicznej 1
matematycznego przetwarzania sygnatow (analizy harmonicznej i pokrewnych dziedzin).
Kompetencje naukowe promotorow w petni pokrywajg sie z tematykg zadan projektu: dr hab.
Pawet Kasprzak z Wydziatu Fizyki UW jest specjalista w dziedzinie matematycznej analizy
sygnatu, za$ dr hab. Krzysztof Kazimierczuk z Centrum Nowych Technologii UW ma bogate
doswiadczenie w eksperymentach NMR.

Konieczne jest, aby doktorant przeszedt pozytywnie rekrutacje przez komisj¢ rekrutacyjna
projektu FIRST TEAM, aplikujac do niego do dnia 16 maja 2018 (szczegoély pod adresem:
http://cent.uw.edu.pl/pl/kariera/doktorant-do-laboratorium-nmr/ ). Budzet projektu umozliwia
odbywanie przez doktoranta zagranicznych szkolef oraz pokrywa jego stypendium.

Dane kontaktowe opiekunéw projektu:
dr hab. Krzysztof Kazimierczuk, Laboratorium Spektroskopii NMR, Centrum Nowych
Technologii UW, tel: 22 55 43 669, email: k.kazimierczuk@cent.uw.edu.pl

dr hab. Pawel Kasprzak, Katedra Metod Matematycznych Fizyki, Wydziat Fizyki UW, tel: 22
55 32 941, pawel.kasprzak@fuw.edu.pl
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