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Substancja zawierajaca jadra obdarzone
dipolowym momentem magnetycznym

* Przyktadowo protony aromatyczne jadra H w pierscieniu benzenowym
 Momenty magnetyczne sg ustawione losowo
* Wypadkowa magnetyzacja wynosi zero




Zewnetrzne pole magnetyczne
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Momenty magnetyczne ustawiajg sie bardziej wzdtuz pola
Pojawia sie wypadkowa magnetyzacja wzdtuz pola

Momenty magnetyczne wykonujg precesje z czestoscig Larmora
CzestosS¢ Larmora zalezy od natezenia pola




Wzbudzenie rezonansowe
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* Probka absorbuje impuls o czestoSci rezonansowej Larmora
* Magnetyzacja zmienia kierunek
* Magnetyzacja wykonuje precesje z czestoscig Larmora




Powroét do rownowagi

Magnetyzacja stopniowo ustawia sie ponownie wzdtuz pola
Probka emituje gasnacy impuls o czestosci Larmora
Impuls ten indukuje w cewkach prad ktory mierzymy
Wyznaczajac czestoS¢ impulsu odczytujemy natezenie pola




Spektroskopia
jadrowego rezonansu magnetycznego

Kontinuum Dyskretne

R&zne grupy jader przyktadowo protony aromatyczne i alifatyczne
Kazda grupa w innym polu lokalnym zwigzanym z budowa czasteczki
Wzbudzenie impulsem o dostatecznie szerokim widmie ciggtym

W odpowiedzi tylko czestosci rezonansowe poszczegolnych grup
Mierzac te czestosci wyznaczamy lokalne pola dla ré6znych grup




Mierzony sygnat i jego widmo Fouriera

FID ﬂ

PN R a—
W

Widmo Fouriera J u k

Mierzymy sygnat elektryczny Free Induction Decay czyli FID
Jest on wyktadniczo gasnaca sinusoidg

Wykonujemy transformate i otrzymujemy widmo Fouriera
Piki w widmie Fouriera majg ksztait krzywej Lorentza
Oprocz czestosci interesujgce sa ich szerokosci i wysokosSci
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ZaleznoS¢ od czynnikow zewnetrznych

I ﬂ I Wyzsza temperatura
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Nizsza temperatura . \_ J \

Czestosci rezonansowe zalezg od roznych czynnikow zewnetrznych
Zaleznosc¢ od temperatury niesie informacje o konformacjach

W dostatecznie matym przedziale jest ona liniowa

Chcemy wyznaczyC szybkoSci zmiany czestoSci z temperaturg
Wykonujemy serie pomiarow przy réznych temperaturach




Transformata i widmo Radona
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Widma Fouriera dla réznych temperatur stanowig macierz 2D
Catkujemy wzdtuz prostych o zadanej czestosci i szybkosci
Otrzymujemy widmo Radona zalezne od czestosci i szybkosci
Chcemy wyznaczycC potozenia pikow w tym widmie




Wyszukiwanie pikow
przez sieC nheuronowa

Widmo Radona Prawdopodobienstwa Labelki O lub 1

SieC przyjmuje dyskretne widmo Radona 256 na 256 pikseli
Zwraca 256 na 256 prawdopodobienstw ze dany piksel jest pikiem
Piksele z prawdopodobienstwem wiekszym od 0.5 uznajemy za piki
Dostajemy 256 na 256 zero-jedynkowych labelek



Architektura U-Net
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2x2maxpooling
2x2upsampling
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skip connection
batch normalization

1x1 convolution
3x3 convolutionwith ReLU 128 128
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W 2015 najlepsza sieC do segmentacji obrazow biomedycznych
Autokoder z waskim gardiem oraz potgczenia boczne

W petni konwolucyjna z polem recepcyjnym 100 na 100 pikseli
Uczy sie i dziata na obrazach dowolnej wielkoSci




Dane syntetyczne

MieliSmy za mato danych doswiadczalych do uczenia sieci

UczyliSmy na widmach syntetycznych bo podobne do doswiadczalych
Sktadowa lorentzowska i gaussowska plus szum

W jednym widmie od 1 do 15 pikdw o losowych parametrach

Do uczenia tylko 64 piksele w tym wszystkie piki



Uczenie siecl
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Czestosc btedu

1e0  1e1

1e2 1e3 1ed4 1e5 Porga

196608 porcji po 64 widma Radona czyli ponad 12 milionéw widm
Porcje widm generowane na biezgco wiec zaniedbywalne przeuczenie
Entropia krzyzowa usredniona po pikselach i optymalizator Adam

Trzy doby na karcie graficznej 24GB




Wykrywanie plam
I maksymalnych prawdopodobienstw

Widmo Radona Siec Maks Prawd.

SieC wykrywa plame pikseli wokot piku

ldentyfikujemy wszystkie takie plamy w widmie

Z kazdej wybieramy piksel o najwiekszym prawdopodobienstwie
Na danych syntetycznych doktadnos¢ niemal idealna

Dane doswiadczalne troche inne wiec nieco gorzej

Dziatanie zalezy od wysokosci, zageszczenia i zaszumienia pikow




Kreatyna i kreatynina w osoczu
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-2z UwW * W widmie Radona piki sg oddzielone lepiej niz w widmie Fouriera



Alanina w osoczu
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* Dublet pochodzi od sprzezenia z jgdrem H z grupy OH
» Piki dubletu maja rowne szybkosci co tatwo wida¢ w widmie Radona




Graficzny interfejs uzytkownika

Radon Peak Picker 1.0

Scaling factors

Sub 0.0000e+00 Div |6.0841e+09
Full frequency range

Lft ppm Rgh ppm
Visible frequency range

LFt 6.662144 ppm Rgh 6.537600 ppm
Visible speed range

Top 4.864998 ppb/K Bot -4.864998 | ppb/K
Marker positions

Frq |6.601088 ppm Spd -0.057012 ppb/K x

Frequency and speed per pixel 6.66 6.64 6.62 6.60 6.58 6.56 6.54
Frq ppm Spd ppb/K
Frq[ppm] Spd[ppb/K] Probability *
1 6.645846 -0.095019 0.999780
2 6.610331 -0.361074 0.997173
3/ 6.605953 -0.399082 0.998193
4 6.602547 -0.361074 0.953290 1
6 6.587952 -0.399082 0.999663 =3
7 6.585520 -0.399082 0.997265 =

v

Center for Machine Learning @ University of Warsaw 6.66 6.64 6.62 6.60 6.58 6.56 6.54

* Python, Tensorflow bez GPU, PyQt
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