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Abstrakt: Mérime-li NMR v pevnych latkach, narazime na problém rychlého
vymizeni signalu po aplikaci méficiho pulsu, ktery miize vyhasnout diiv nez
jsme schopni jej detekovat. Tento problém lze Tesit sekvenci spinového echa,
které vznika po aplikaci dalsiho pulsu po pulsu méticim, kdy dojde k opé-
tovné koherenci a vzniku signalu. Téchto pulstt mtizeme aplikovat vice za
sebou a ziskat tak sérii spinovych ech. V pfedkladané praci byla pomoci
programil generujicich NMR signal vytvorenych v prostiedi Matlabu tato
série simulovana a nasledné zpracovana pomoci metod QCPMG, XCPMG
a metody zpracovani zakladniho signalu, véetné metod pro vylepsovani po-
méru signal/sum (S/N). Tyto postupy byly navzajem srovnény.
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Kapitola 1
Uvod

Jevem nuklearni magnetické rezonance (NMR) rozumime rezonané¢ni cho-
vani mikrofyzikalnich objekti s magnetickym momentem ve vnéjsim magne-
tickém poli. Konkrétné se jedna o atomova jadra s magnetickym momentem,
ktera jsou ve zkoumané latce pritomna. Jednim z nejvhodnéjsich jader pro
experimenty NMR je jadro izotopu vodiku *H, protoze se objevuje v 100%
zastoupeni, obsahuje jediny proton se spinem I = 1/2 a ma druhou nej-
vyssi Larmorovu frekvenci (kap. 2.2), takze 1épe indukuje NMR signél v
civce. Kromé izotopu vodiku jsou dalsimi pouzivanymi prvky i naptiklad
jadra uhliku 3C, dusik * N, fosfor 3! P a deuterium 2D. Jadra téchto prvki
jsou ve vzorcich pritomna v prirozeném zastoupeni izotopti nebo jimi latka
miize byt obohacena. Jadra se spinem vét$im nez 1/2 maji navic i elektricky
kvadrupolovy moment, jehoz interakce s elektrony v jadfe mutze jev NMR
ovliviiovat.

1.1 Motivace

Pii NMR experimentech v pevnych latkach se casto potykame s problé-
mem meéfeni Sirokych rezonanc¢nich car. Po aplikaci méficitho pulsu signal
volné precese (FID) velmi rychle klesd a muZe vyhasnout diive, nez jsme
schopni jej detekovat (kvili mrtvé dobé pfijimaci trasy). Tento problém lze
obejit pomoci sekvence spinového echa, kdy maximum signalu nastava v
pozdéjsich ¢asech po zévéreéném pulsu. Siroké éary s sebou vSak nesou dalsi
potiz, a to zpravidla nizky pomér signalu k Sumu (S/N). Méfeni je tak t¥eba
mnohokrat opakovat. AvSak za vhodnych podminek (dlouh4 relaxacni doba
Ty, kap. 2.2) lze vygenerovat nékolik spinovych ech za sebou a kazdé z nich



detekovat. Takto ziskané signély lze jednoduse seéist a tim zvysit S/N (me-
toda XCPMG [1]). Kdyz ale provedeme Fourierovu transformaci signalu s
nékolika echy pfimo(metoda QCPMG [2]), ziskdme spektrum rozmélnéné
do tzkych car, jejichz obalka dava ptivodni Siroké spektrum. Protoze ale in-
tenzita celého spektra zlstava stejna, bude v tomto pripadé mnohem lepsi
pomér S/N.

1.2 Cil prace
Pfedmétem prace je porovnat zplisoby zpracovani ziskanych signéli a

ur¢it podminky, kdy je vyhodnéjsi pouzit ten ¢i onen zpisob. Konkrétni cile
této bakalarské prace jsou nasledujici:

e Osvojeni zakladi metody nuklearni magnetické rezonance

Podrobnéjsi studium metod zpracovani NMR signalu

Vytvoreni simula¢nich programii pro generovani NMR signald s riz-
nymi relaxa¢nimi vlastnostmi

e Porovnani metod zpracovani signalu série spinovych ech

Aplikace na experimentalni data

1.3 Clenéni

Teoreticka c¢ast této prace pojednava o historii a pouziti NMR a jejich
zakladnich principech z hlediska mikroskopického i makroskopického popisu.
Dale popisuje vznik a chrakteristiku zakladniho signalu a série spinovych ech
a technické usporadani NMR experimeti, kde se tyto signaly méii.

Treti kapitola, nazvana metody zpacovani signalu, vysvétluje jednotlivé
postupy pouzivané pii zpracovani série ech jak z teoretického hlediska, tak
i formou praktickych ukéazek. Tato sekce obsahuje i metodu jejich porovna-
vani.

Hlavni ¢asti prace je ¢tvrta kapitola, kterda popisuje vytvoreni signalu
série spinovych ech s riiznymi relexa¢nimi ¢asy pomoci simula¢nich programi
v prosttedi Matlabu a nasledné zpracovani této série jednotlivymi metodami.
Dale jsou porovnavany jednotlivé metody z hlediska doby trvani echa a pro



rizné relaxacni casy T, a vSe shrnuje diskuze vysled. V druhé sekci této
kapitoly aplikujeme pouzivané metody a postupy na data ziskana z NMR
experimentl véetné pouziti metody zero filling.



Kapitola 2
Teorie NMR

2.1 Historie a pouziti NMR

Elektromagneticky signal pochézejici z jader atomt byl popsan a pozo-
rovan uz v roce 1944, od té doby nalezl jev nukledrni magnetické rezonance
(NMR) sirokého pouziti. Pfi podrobnéjsim zkoumani jevu NMR byly nej-
prve objeveny a teoreticky popsany elektromagnetické interakce mezi jadrem
a vnéjsim magnetickym polem, mezi jednotlivymi jadry atomt a interakce
mezi jadrem a elektronovym obalem v pritomnosti vnéjsiho magnetického
pole. Prvni experimenty ukéazaly moznost vyuziti pfi zkoumani fyzikalnich
a chemickych vlastnosti latek.

Rozvoj pocitacové techniky v nasledujicich letech umoznil pouziti Fou-
rierovy transformace na analyzu NMR signalu a sestrojeni u¢innéjsich NMR
spektrometrii. Nova metoda NMR spektroskopie nasla uplatnéni predevsim
v chemii, kdy lze studiem piku ziskanych NMR identifikovat nejen prvky,
ale i chemickou strukturu sloucenin. Interakce mezi ¢asticemi jako napt. J-
vazba, chemicky posun se uplatnuji pfi NMR experimetech, kdy chemicky
posun umoznuje atomarni rozliSeni a diky J-vazbé jsme schopni urcit vazeb-
nou strukturu molekuly. NMR je velmi uzitecna pro nedestruktivni analyzu
vzorki. Radiové viny a magnetické pole snadno proniknou do mnoha nefe-
romagnetickych latek a materialii. Proto napiiklad drahé biologické vzorky
jako RNA, DNA nebo proteiny mohou byt pomoci NMR, zkoumény po dlou-
hou dobu nez jsou pouzity destruktivni biochemické metody.

Dalsim aspéchem bylo pouziti NMR jevu pfi vyvoji techniky zobrazovani
a tim aplikaci NMR v mediciné. Technika zvand NMR tomografie (MRI -
magnetic resonance imaging) ptinasi vysledky v oblasti podrobného zobra-



zovani mékkych tkdni. NMR tomografie vyuziva zastoupeni vody v tkanich
a jejl relaxacni vlastnosti, které jsou zakladem pro vysoky kontrast.

Jev NMR se vsak netykal pouze téchto odvétvi, dalsi uplatnéni nasel i
ve fyzice, a to pfi zkoumani struktur latek.

Techniky NMR jsou dnes pouzivanymi nastroji v mnoha oborech védy a
mediciny. K jejich vyvoji pfispélo mnoho vyznamnych objevi, za které jejich
autori ziskali Nobelovu cenu. Jako prvni se NMR zabyval Isidor Isaac Raabi,
ktery tento jev poprvé pozoroval a méfil a kterému byla v roce 1944 udé-
lena Nobelova cena za jeho resonanéni metodu pii zjistovani magnetickych
vlastnosti atomovych jader. Dalsi ocenéni na poli fyziky byli Felix Bloch
a Edward Mills Purcell, ktefi rozsitili studium jevu NMR i pro kapaliny a
pevné latky a v roce 1952 ziskali Nobelovu cenu za rozvoj novych metod pro
presna méteni jaderného magnetismu a s tim spojené objevy. Nobelovu cenu
za chemii ziskal v roce 1991 Richard R. Ernst,a to za rozvoj vyuziti Fou-
rierovy transformace a technik dvourozmérné spektroskopie, ¢imz doslo k
masivnimu rozsifeni NMR v chemii (identifikace molekul). V roce 2002 byla
ocenéna opét Nobelovou cenou za chemii skupina védci Kurt Wiithrich,
John B. Fenn a Koéi¢i Tanaka, ktefi svymi objevy prispéli k rozvoji metod
identifikace a strukturni analyzy biologickych makromolekul. V oblasti me-
diciny to jsou Paul Lauterbur a Sir Peter Mansfield, ti dostali v roce 2003
Nobelovu cenu za objevy ve vztahu k NMR zobrazovani.

2.2 Princip NMR
Mikroskopicky popis

Pti jevu NMR dochézi k rezonanénimu chovani mezi jadry atomu s ne-
nulovym spinem Ia magnetickym momentem £ a vnéjsSim magnetickym
polem. Vztah téchto veli¢in je ddn gyromagnetickym pomérem [3, str.24] a
redukovanou Planckovou konstantou jako

j = hl (2.1)

Vlozime-li takovou ¢astici do vnéjsitho magnetického pole o indukci By,
dochazi k tzv. Zeemanove interakci mezi magnetickym momentem fi a mag-
netickym polem Bg. Pole volime orientované ve sméru osy z, tj. Bg =
(0,0, By). Tato interakce vyrusi degeneraci hladin (pro danou hodnotu spinu
I existuje 27 + 1 hladin se stejnou energii) a vysledkem je Zeemaniv mul-
tiplet, kdy kazda hladina bude mit jinou hodnotu energie a bude odpovidat



moznostem natoceni spinu v magnetickém poli. Na Obr. 2.1 [3, str.25] je
znézornéna situace pro I = 3/2

£l B=0 Bo L
m = -3/2 m = 3/2
YhB,
m = -1/2 m = 1/2
m=1/2 m=-1/2
m = 3/2 m = -3/2
Obr. 2.1

Vzdalenost hladin Zeemanova multipletu udava vztah
AFE = |v|hBy (2.2)

Aplikujeme-li na Gastici ve statickém magnetickém poli ¢asové proménné
pole By [4, str. 16-18] s konstantni amplitudou, rotujici v rovinné xy thlovou
rychlosti w, bude toto pole indukovat prechody mezi sousednimi hladinami
v Zeemanové multipletu (pro By < By). Tento prechod je spojeny s absorbci
nebo emisi kvanta AFE, které si muzeme oznacit jako AE = hwy. Timto nam
podminka (2.2) pfechazi na tvar podminky pro Larmorovu frekvenci

wo = |7]Bo (2.3)

Tato podminka pro thlovou frekvenci pole B; je nutna k tomu, aby
mohlo dochazet k prechodim mezi hladinami Zeemanova multipletu.

Makroskopicky popis

Pro klasicky popis uvazujme jadro s magnetickym momentem p a mo-
mentem hybnosti I, mezi kterymi plati tato zavislost

=1l (2.4)
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Nachazi-li se toto jadro v homogennim statickém magnetickém poli o
indukci Bg, pak pro magneticky moment plati pohybova rovnice

W (1 x Bo) (2.5)

Pro jeji snadnéjsi feSeni si zvolme neinercialni soustavu S’ = (2/,y/, 2/ =
z) rotujici konstantni tthlovou rychlosti w kolem osy z. Pohybové rovnice v
této soustavé prechdzi na tvar [4, str. 1,2]

dp
— = X Be 2.6
o = /(1 X Ber) (2.6)
kde efektivni pole B¢r ma tvar
w
B,y =By + — (2.7)
Y
Zvolime-li si za w hodnotu wg = —yBy, bude pak magneticky moment

vudi soustaveé S’ nehybny a v laboratorni soustavé .S bude opisovat kuzelovou
plochu kolem osy z. Miizeme tedy fict, ze kona precesni pohyb, tzv. Larmo-
rovu precesi, s thlovou rychlosti wq, kterou nazveme Larmorovou frekvenci.
Vztah mezi vektory wg a Bg

wo = || By (2.8)

je analogii (2.3) pii kvantovém popisu.

Ptisobi-li na ¢astici kromé statického pole Bg orientovaného ve sméru osy
z jesté pole By kruhové polarizované v roviné xy volime rotujici soustavu
S’ podobné, ale s podminkou, Ze osa =’ bude rovnobézna s vektorem Bj.
Dostéavame opét rovnici (2.6), kde pro efektivni pole Bes plati

Bej = (BO + L;>k + Bii, (2.9)

kde i je jednotkovy vektor ve sméru osy x, k jednotkovy vektor ve sméru osy
2 a w, z-tova slozka thlové rychlosti vektoru B;. V analogii s pfedchozim
pripadem bude magneticky moment v rotujici soustaveé konat precesni pohyb
kolem efektivniho pole Bef s Larmorovou frekvenci pro rotujici soustavu wy

w(’) = —’}/Bef (210)
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V soustave spojené s laboratofi magneticky moment rotuje kolem osy z s th-
lovou rychlosti w, slozenim téchto dvou pohybi ziskavame precesi spojenou
s nutaci.

Pokud odpovida frekvence kruhové polarizovaného pole B; Larmoroveé
frekvenci pro statické pole By (2.8), pak se efektivni pole redukuje na hod-
notu

B.; = B; (2.11)

Tento stav odpovida jevu magnetické rezonance. Magneticky moment v
tomto pripadé preceduje kolem osy x’ s tithlovou rychlosti w’ = vB;. Byl-
li magneticky moment v ¢ase ¢t = 0 ve sméru pole Bg, pak thel precese, tj.
thel ktery svird osa z a ', je m/2.

Nechame-li kruhové polarizované pole B s frekvenci wg, ptisobit pouze
po urcitou dobu 7, dojde pouze k pootoceni vektoru magnetického momentu
v roviné 3/, 2 o thel ¢ = vBy7. Po skonceni ptisobeni pole B; bude mag-
neticky moment opét precedovat kolem sméru pole Bg. Timto postupem
jsme schopni pomoci kruhové polarizovaného pole ménit thel precese. Této
skutecnosti se vyuziva pfi méreni magnetické resonance pulsnimi metodami.
Pulsy pole By, tzv. radiofrekvenéni pulsy, pro které je Ap = 7/2, 7 atd., se
nazyvaji mw/2-pulsy, m-pulsy.

U NMR pevnych latek spin interaguje s magnetickym nebo elektrickym
polem. Prostorové uskupeni a chemickd vazba mezi dvéma atomy mohou
zpusobit vzrist interakce mezi atomy. V zakladé je tato interakce zavisla na
orientaci. V zavislosti na malé nebo zadné pohyblivosti (krystalové mfizky,
membrény,. ..) maji anizotropni interakce vliv na chovani systému jadernych
spinti. V dtsledku interakce mezi jadrem a elektronovym obalem dochazi u
pevnych latek k rozsifeni oblasti rezonancnich frekvenci(NMR spektra) ja-
dra. Z druhé strany v klasické NMR kapalnych latek vede naptiklad Browntiv
pohyb k vystfedovani interakci, protoze molekuly se reorientuji rychleji nez
je Casova Skala experimentu. Proto se tyto interakce v Casovém pribéhu
NMR experimentu neprojevuji. Pro srovnani je typicka sitka NMR spektra
Afy u kapalin Afy ~ 1075 f,, zatimco v pevnych latkach jsou spektra Sirsi
Afy ~ 107*f,. Pro dosaZeni vysoké rozlisovaci schopnosti je potieba praco-
vat s co nejvyssi moznou zékladni frekvenci fo(= wy/27) a tedy jak plyne
ze vztahu (2.8) 1 s co nejvétsim externim magnetickym polem.
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Blochovy rovnice

Pti blizsim rozboru jevu NMR je potfeba vzit v tvahu, ze zkoumané
makroskopické objekty obsahuji velké mnozstvi gyromagnetickych castic,
které mohou ve vzorku interagovat mezi sebou i se svym okolim. Pro makro-
skopicky popis chovani systému jadernych magnetickych momenti je po-
tfeba si zavést veli¢inu pro celkovy magneticky moment systému, a to jader-
nou magnetizaci M, ktera je vektorovym souctem vsSech magnetickych mo-
mentd p obsazenych v jednotkovém objemu vzorku. Pro nulové vnéjsi pole
jsou jednotlivé magnetické momenty rozdélény rovnomérné do vSech smeért
a magnetizace je nulova. Vlozim-li vSak vzorek do statického magnetického
pole (napf. Bg = (0,0, By), vznikne nenulovd magnetizace M = (0,0, M)
ve sméru pole. Ustaveni rovnovahy neprobéhne okamzité po ”zapnuti” pole,
slozka magnetizace ve sméru pole M, relaxuje k hodnoté M, s exponencialni
zévislosti

My— M, = My-e ™, (2.12)

kde t je Cas po zapnuti pole a T}, tzv. podélna relaxacni doba. Pti ustavo-
vani rovnovahy se s hodnotou M, méni i energie systému, protoze energii
jednotlivych magnetickych momenti mizeme vyjadrit jako

E=p-Bg (2.13)

Cely systém si tedy vymeénuje energii s jinymi stupni volnosti (rotaéni a
transla¢ni pohyby molekul). Souhrn vSech téchto stupiiti volnosti se kterymi
systém interaguje se nazyva miizka a konstanta 77 se také nazyva spin-
miizkova relaxacni doba.

Natocime-li po ustaleni rovnovahy, tj. magnetizace dosdhne hodnoty M,
magnetické pole By do nového sméru By, vytvoiime novou pocatecni ptic-
nou a podélnou slozku magnetizace vzledem k Bg. Podélna slozka M. opét
relaxuje dle (2.12) a rotujici piicna slozka M, postupné klesd az k nule.
Toto klesani zptsobuji dva procesy: magnetické momenty se staci k novému
sméru magnetického pole a jednotlivé momenty maji rozdilné tihlové rych-
losti precese (vice napfiklad v [3, str.61]). Pti¢né slozky momentt, které v
pocatku méli vSechny stejny smér, v diisledku rtznych thlovych rychlosti
precese vytvori postupné ”véjii” kolem sméru pole By, navzdjem se vyrusi a
pficna slozka magnetizace M, bude nulova. Pokles této slozky magnetizace
lze popsat nasledujici zavislosti

M, = My -e 75, (2.14)
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Casové konstanta T} se nazyva pii¢na nebo také spin-spinové relaxaéni doba.
P1i procesu zaniku pri¢né slozky magnetizace nedochézi k predavani energie,
tj. k interakcim s mfizkou, ale interaguji pouze spiny mezi sebou v ramci
systému (odtud spin-spinova). pro pevné latky jsou rozdilné ihlové rychlosti
precese dominantnim jevem spin-spinové relaxace a plati T, < 17, u izot-
ropnich kapalin méize dojit i k situaci, kdy T, ~ T;. Casové zmény slozek
magnetizace vyvolané relaxa¢nimi procesy vyjadiuji rovnice

(sz,y) . Mgy

di rel o T2

(dMZ MM (2.15)
dt rel Ty

Zkombinujeme-li tyto rovnice s (2.5) dostaneme pohybové rovnice pro
magnetizaci ve vné€jsim magnetickém poli B, tzv. Blochovy rovnice

dMy y o My y
dt ) - ’-Y(M X B)x:y - T (216)
dMZ) _ ,Y(M x B)z _ M.—M,

dt o

kde pole B ma dvé slozky: pole Bg ve sméru osy z a ¢asové proménné pole
B; v roviné xy, pro které plati By < By. Blochovy rovnice slouzi k popisu
jevu magnetické rezonance pomoci veli¢in 7 a 15, magnetickd pole B, By
jsou zde chapany jako lokalni pole kolem rezonujici castice.

2.3 Signal spinového echa

Precedujici pri¢na slozka magnetizace je po aplikace radio-frekvencniho
pulsu velmi mald, ale detekovatelna. Rotujici magnetizace generuje rotujici
magnetické pole a plati, Ze zména magnetického pole vyvolava v uzavieném
obvodu elektricky proud. Umistime-li do blizkosti rotujici magnetizace civku,
zacne civkou prochéazet proud. Tento oscilujici proud nazyvame NMR signal
nebo signal volné precese (free-induction decay, FID).

Aplikujeme-li na magnetizaci 7 /2-puls, je po skonc¢eni pulsu pri¢na slozka
magnetizace maximalni a relaxuje dle (2.14). Tuto relaxaci urychluje i rozfa-
zovani jednotlivych momenti, jako disledek rtiznych Larmorovych frekvenci
(Obr. 2.2 [3]). Toto rozdéleni frekvenci ma prakticky vyznam, je-li pfi po-
klesu pri¢né slozky magnetizace jevem dominantnim. V tomto pfipadé€ neni
casova zavislost apmlitudy pricné slozky, kterou ziskdame z FIDu, obecné
exponencialni, ale ddva nam pfimo Fouriertiv obraz spektra NMR.
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M
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Obr. 2.2

Pokud po odeznéni signalu FID aplikujme v ¢ase t, dalsi m-puls, dojde v
Case 2t k opétovné koherenci spinti a vzniku signalu spinového echa (Obr. 2.3
[3]). Casovy priibéh v narfistajici i klesajici ¢asti odpovid4 ¢asovému pritbéhu
signalu FID, intenzita vsak bude nizsi, protoze relaxace magnetizace stale
probiha. Této skutecnosti se vyuziva pro méreni relaxacni doby 7.

= A(te)~ exp(-2t¢/T,)
= K

=4 B

. =

m'- m'_ ‘j\[\\\‘

>~ >~

4 -

o] 7 tett 2te f

Obr. 2.3

Opakujeme-li sekvenci m-pulstt s proménnym poctem cykld m, ale kon-
stantni dobou trvani echa t. (Obr. 2.4 [2]), dostaneme sérii spinovych ech.
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Tato sekvence pulst se nazyva CPMG, podle autort Carr, Purcell, Meiboom,

Gill.
12_t n T M
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Lo | [ | L | —
T2 T.
e

Obr. 2.4

2.4 Technické usporadani

Meétreni NMR experimentti je technicky narocné, protoze vyzaduje vyso-
kou citlivost (NMR signal je velmi slaby) a presnost. Dulezitou podminkou
téchto méreni je vysoka homogenita magnetického pole, kdy u komercénich
spektrometrii je vyzadovana zména pole v okoli vzorku 10~°. Homogenity
pole lze dosahnout pouzitim supravodivych magnetti. Aby supravodivy ma-
terial nekladl odpor a byl schopen vytvorit stalé magnetické pole, je nutné
jej udrzovat pfi teploté varu kapalného helia (4K). Supravodivym materia-
lem, ze kterého se civka vyrabi, je slitina Nb a Sn. Tato civka je ponofena
v lazni kapalného He, ktera, aby nedochéazelo k tepelnym ztratam, je dale
uzaviena v nadrzi s kapalnym N, o teploté 77K. Nadrze jsou od sebe a od
vnéjsim prostiedim odizolovany vakuem.

Stfedem solenoidu prochézi trubice (Obr. 2.5 [5]), kterd umoznuje umis-
tit sondu se vzorkem do mista maximélniho pole. Tato trubice je od nadrzi
s chladicim médiem tepelné odizolovana, aby si vzorek udrzoval pokojovou
teplotu. V dnesni dobé lze timto zptisobem dosdhnout magnetického pole
pres 20T, coz pro proton odpovida Larmorové frekvenci 900MHz. Kromé
primarniho solenoidu, ktery vytvaii magnetické pole, jsou zde i mensi sekun-
darni civky, které slouzi ke korekci nehomogenit v magnetickém poli.

Dalsi casti spektrometru je vysilaci sekce, kterou je ovladano radio-
frekvencni pole, a pfijimaci sekce, kde dochazi k prevodu analogového signalu
ze vzorku na digitalni (vice v [5, kap.4]). Dilezitou soucésti je sonda, kterd
ma nékolik funkei: udrzuje vzorek v oblasti homogenniho magnetického pole,
detekuje signal ze vzorku a v pripadé pevnych latek obsahuje zafizeni na ro-
taci vzorku (metoda Magic Angle Spinning, umoziiuje redukovat Sirku pika
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ve spektru [6]), dale miize obsahovat ptidavné civky, které se pouzivaji pro
kontrolovanou prostorovou nehomogenitu pole pfi NMR zobrazovani (MRI).
Sondy jsou nejvice specializovanou ¢asti spektrometru a 1isi se pro pouzité
vzorky (kapaliny, pevné latky).

trubice

rd

, ramm

L= tekuty dusik

M tekuté hélium

e A

gupravedivy solenoid

Obr. 2.5
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Kapitola 3

Metody zpracovani signalu

Dilezitou podminkou pro prvni zpracovani signalu, kterym je jeho di-
gitalizace, je Nyquistovo kritérium: Vzorkovaci frekvence musi byt nejméné
dvakrat vétsi nez je nevyssi frekvence, kterou chceme ziskat. Splnénim této
podminky jsme schopni zpétné rekonstruovat ptivodni signal. Signal ziskany
na vystupu mtzeme zapsat jako S(t) = Syyr(t) + Snoise(t), kde Syarr(t)
je signal ziskany nukledrni magnetickou rezonanci a Spise(t) signal Sumu.
Amplitudu Sumu definujeme jako stfedni kvadratickou odchylku signéalu

N = /{S2,;s). Sumem nazyvime nekotrolovatelny nahodny signal a jeho
zdroje jsou nasledujici: tepelny pohyb nabitych ¢astic ve vzorku (ionty), te-
pelny pohyb elektront v prijimaci civce. Zptisobt potlaceni Sumu, tj. snizeni
hladiny Sumu, je nékolik: (1) zlepSenim elektronickych a konstrukénich pa-
rametri spektrometri, (2) vyuzitim riznych statistickych vlastnosti signalu
a sumu.

Dalsim krokem ve zpracovani vystupniho signalu je jeho Fourierova trans-
formace (FT). FT je pouze matematicka technika, kterd prevadi funkci ¢asu
na funkci frekvence. Cilem FT je zviditelnit jednotlivé komponenty signalu
a nema zadnou informac¢ni hodnotu, pouze prevadi informaci v signalu do
pristupnéjsi formy (FT signélu nazveme spektrem).

Vratme se nyni k bodu (2), ktery lze uvést na piikladu: Provadime-li
méfeni opakované a data scitdme, koherentni signal poroste linearné, ale
nahodny Sum pouze jako odmocnina z poctu opakovani. Kromé potlaceni
Sumu, lze signal a tim i pomér S/N vylepsit i jingmi postupy [7, kap.1.3]. Uz
pri digitalizaci signdlu mtzeme ovlivnit vzhled piku spektra, a to vhodnym
poctem bodt pfi vzorkovani signalu. Protoze soucasti algoritmu Fourierovy
transformace je i interpolace hodnot, ¢im vice bodti mame k dispozici, tim
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presnéji bude spektrum odpovidat skutecnosti. Omezenim je zde velikost
paméti, do které se data ukladaji. Rozliseni pfi digitalizaci je zaroven nepii-
moumérné s dobou nabirani dat (akviziéni doba). Tento problém lze obe-
jit pouzitim metody zero filling, kdy diky vlastnostem diskrétni Fourierovy
transformace muzeme k bodium zakladniho FIDu pfidat urc¢ity blok nul a
tim zvysit pfesnost vysledného spektra bez ovlivnéni akvizi¢ni doby.

Dalsim problémem pfi ziskavani signalu, je délka akvizi¢ni doby. Zvolime-
li tento cas ptilis dlouhy, dochézi ke konci, kdy signal jiz vymizi, k nabirani
sumu, ktery se pak objevi i ve spektru. Pokud je akvizi¢ni cas kratky, do-
chazi k ofiznuti signalu a tim k deforamci spektra. Tento problém fesi vahova
funkce. Prenasobime-li FID funkci s danymi parametry, dojde k potlaceni
sumu, do FT ho jiz vstupuje méné (je mu ptidélena "mensi vaha”) a zlepsi
se S/N. Na druhou stranu ofiznuty FID lze vdhovou funkci upravit tak, aby
klesal k nule, avsak ve vysledném spektru dochéazi k rozsiteni pikt, ktera
brani zpétné integraci spektra [7, str.31-33]. Tato metoda hraje dileZitou
roli v 2-D NMR spektroskopii.

Oznacme si S jako signal volné precese (FID), ktery lze zaroven vyjadrit
ijako Sy = H(t)S.(t), kde S, je signal spinového echa a H(t) Heavisideova
funkce, tzn. H(t) = 0 prot < 0 a H(t) = 1 pro t > 0. Je-li signal Sy
detekovatelny piimo, provedeme rovnou jeho FT (pro nase dalsi potteby si
tento postup nazveme FT zékladniho signdlu). V piipadé, Ze signal rychle
odezni a pokud to vlastnosti latky dovoli, pouziva se na jeho zesileni metoda
spinového echa. Celou sérii ech mtizeme zapsat jako (Obr.3.1)

S(t) = fj S.(t —nr)e %, (3.1)

n=0

kde 7 je doba mezi jednotlivymi echy (odpovidé 7. v Obr.2.4).
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Obr. 3.1-Série spinovych ech, 7, = 0,356ms, T, = 1ms

3.1 QCPMG

Tato metoda vyuziva signal celé série, ale bez poloviny prvniho echa
(Obr.3.2), coz nam zajisti funkce H(t)

S(t) = fjo H(t)S.(t — nr)e T2, (3.2)

Fourierova transformace tohoto signalu nam dé kombinaci tzkych spek-
tralnich ¢ar (pikd), jejichz obalka odpovida Fourierovu obrazu signalu Sp,

protoze ale inetnzita spektra zistava stejna, dochazi k zvyseni poméru S/N.
Pro amplitudu Sumu plati, Ze je tmérna /75.
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Obr. 3.2-Signal QCPMG, 7. = 0,356ms, Ty = 1ms

3.2 XCPMG

Pro tuto metodu vezmeme vsechna echa nameérena po jednotlivych -
pulsech a secteme je (Obr.3.3). Rovnice (3.1) se ndm zméni na tvar

, (3.3)

kde ¢’ je ¢as pro echa posunuté do pocatku a ¢len ¢ = e T < 1. Vyuzijeme
zde bodu (2) a to, Ze signal a Sum maji riizné statistické vlastnosti. Zatimco
signal echa je po kazdé aplikaci pulsu stejny (aZ na nizsi intenzitu v dasledku
spin-spinové relaxace), Sum se méni. Sec¢teme-li jednotlivé signaly ech, bude
intenzita nartistat rychleji nez Sum, ktery v tomto pfipadé nartista jako /m,
kde m je pocet cykli.
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Obr. 3.3-Signal XCPMG, 7, = 0,356ms, Ty, = 1ms

3.3 Porovnani metod

Signaly ziskané jednotlivymi metodami jsou mezi sebou porovnavany po-
moci zisku G, ktery lze definovat jako pomér intenzit spekter v daném bodé
[1]. Pro porovnani metod QCPMG a XCPMG dostavame pomér signali

SQ T2 _ T
B 2 = =1 Ty
SE GQ/E T ( ¢ >

a oznacim-li si ~ = x, pak je zisk tmérny funkci
Ty g

Goys = i(1 _ e_x) (3.4)

Z porovnani spekter ziskanych metodou QCPMG a Fourierovou transformaci
zékladniho signalu (f,) plyne pro zisk vztah [1]

So 21T,
=Gor. =—

Sy

z
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Kapitola 4

Vysledkova cast

4.1 Simulace

Simulace jsem provadéla v prostiedi Matlabu za pouziti programi pro
generovani FIDu se sSumem. Nasledovalo vytvoteni sérii QCPMG, XCPMG1
(pouzita vSechna echa), XCPMG2 (soucet od druhého echa véetné), zaklad-
niho signéalu a jejich FT pro rizné hodnoty 7, a dvé hodnoty 75. Dobu 7,
jsem pocitala z poctu bodt tvoricich FID. Nasledujici grafy ukazuji, jak vy-
padaji spektra a signély pro rtizna 7.. Pro riizné relaxac¢ni doby T5 zde grafy
neuvadim, lisily by se pouze pouze rychlosti s jakou echa vymizi, tj. sklonem
exponencialy z obr. 2.3.
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Graf 4.1-Série QCPMG pro 7. = 0,19 ms a T, = 0,4 ms. Jedna se o celou
sérii spinovych ech, pouze ofiznutou o polovinu prvniho echa.
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Graf 4.2-Série XCPMGI1 pro 7, = 0,19 ms a Ty = 0,4 ms. Série vznikne
sectenim vsSech spinovych ech. Vysledna intezita signalu se zvysi.
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Graf 4.3-Série XCPMG2 pro 7. = 0,19 ms a Ty, = 0,4 ms. Signal vznika
opét sectenim spinovych ech, ale s vynechanim prvniho. Jeho intenzita je
oproti XCPMGT1 nizsi, vzhledem k QCPMG ziistava porad vyssi.
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Graf 4.4-FT signélt pro 7. = 0,19 ms a Ty = 0,4 ms. Cervené spektrum je
FT série XCPMG1, modré QCPMG, zelené XCPMG2 a fialove patii F'T
zakladniho signélu. Nejintenzivnéjsi spektrum XCPMG1 tvori F'T celé
série. Spektrum QCPMG je nizsi, protoze v signalu chybi polovina
nejintenzivnéjsiho echa. Nasleduje spektrum > CPMG2 vytvorené ze série
bez celého prvniho echa a nejmensi intenzitu ma spektrum zakladniho
signalu, ktery obsahoval jen polovinu prvniho echa.

Grafy 4.2, 4.3 ukazuji, ze signaly XCPMG1 a YCPMG2 se velmi podobaji
a lisi se pouze intenzitou. Z grafu 4.4 vidime, ze spektra jednotlivych sérii
se chovaji obdobné. Nejintenzivnéjsi je spektrum XCPMGI1, kde provedeme
FT celé série. Spektrum QCPMG prevysuje spektrum XCPMG2, i kdyz u
puvodnich signalt tomu bylo naopak. Je to zptisobeno tim, Ze se spektrum

QCPMG rozdéluje do pikti. Obsah plochy pod kiivkou spektra QCPMG

27



12r-

101

[<2]
T

N
T

intenzita [103 rel.]

t [ms]

Graf 4.5-Série QCPMG pro 7. = 0,52 ms a Ty, = 0,4 ms. Doba 7, vzrostla,
echa jsou od sebe vzdalen€jsi a tudiz jsme schopni jich detekovat méné a s
mensi intenzitou nez v disledku relaxace vymizi.

S rostouci dobou trvani echa, klesa nejen intenzita signalu QCPMG, ale
taky pocet ech. Srovname-li grafy 4.1 a 4.5, pro echo c¢as 7. = 0,19 ms
detekujeme za 2,5 ms 12 ech, kdezto v pripadé ¢asu 7, = 0,52 ms jsou to uz
pouze 4 echa.
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Graf 4.6-Série XCPMG]1 pro 7. = 0,52 ms a Ty, = 0,4 ms. Signal vznikne
seCtenim vSech ech. Z dtvodu mensiho poctu ech je i nasledna intenzita
nizsi nez u grafu 4.2 a vidime, Ze i Sum se tolik nepotla¢i a pomér S/N se
snifi. Intenzita signalu pfevysuje signal QCPMG ale s mensim rozdilem.
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Graf 4.7-Série XCPMG2 pro 7. = 0,52 ms a Ty = 0,4 ms vznika souctem
v8ech ech bez prvniho, z toho dtivodu se intenzita snizuje a pomér S/N
klesa.
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Graf 4.8-FT signali pro 7. = 0,52 ms a T = 0,4 ms. Nejintenzivnéjsi je
cervené spektrum YCPMGI, jeho intenzita ale vzhledem ke grafu 4.4
znacné poklesla a objevuje se vliv Sumu (zvInéni kiivky). Druhé
nejintenzivnéjsi je modré spektrum QCPMG, nasleduje fialové spektrum
zakladniho signélu, které zde prevysilo zelené spektrum YCPMG2, u néhoz
doslo k souctu pouze malo intenzivnich ech a tudiz je tento signal velmi

zahlcen Sumem.

Pro porovnavani spekter jsem vytvorila algoritmus k nalezeni bodu s
maximalni intenzitou ve spektru QCPMG (vrcholy piki). Nésledné jsem
v téchto bodech vyhodnotila intenzity spekter QCPMG a XCPMG1 (zisk
Gg/s pro dané 7., resp. x, kap. 3), QCPMG a YCPMG2 (zisk Gg/52),
QCPMG a zékladniho signalu (zisk Gg/r.). Spektra jsem nasimulovala a
nasledné vyhodnotila pro deset hodnot 7, a dvé hodnoty T5.
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Graf 4.9-Zavislost zisku Gg/x; na bezrozmérné veliciné x pro Ty = 4 ms.
Pro delsi casy 7. klesd intenzita spektra QCPMG a pomér G 5, se snizuje.
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Graf 4.10-Zavislost zisku Gg/s; na bezrozmérné veli¢iné x pro 15 = 0,4 ms.
Pro kratsi dobu 75 echa rychleji vymizi a intenzitu spektra pak urcuje
pouze prvni echo, které je u QCPMG poloviéni.
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U zisku Gg/x v grafu 4.9 vidime, Ze pro malé 7, jsou spektra QCPMG a
Y CPMGI1 témér shodna a jejich podil se blizi 1. Je tomu proto, ze pro malé
T. obsahuje série mnoho ech a chybéjici polovina u prvniho echa QCPMG se
neprojevi. Zavislost zisku G na hodnoté x v grafu 4.9 se chové exponencialné
a odpovida vztahtim uvedenym v [1]. Data v grafu se pro malé hodnoty 7.
neshoduji s prolozenou kiivkou, je to zptisobeno tim, ze FID obsahoval velmi
malo bodti a dochéazelo k ofiznuti a tudiz i ke ztraté ¢asti informace o signalu.

Graf 4.10 ukazuje stejnou zavislost, avsak pro x > 1, tj. 7. > Ts, kdy
uz dochéaza k rychlejsSimu vymizeni ech z diivodu spin-spinové relaxace. Pro
limitni piipad 7. — oo detekujeme u obou metod pouze prvni echo, které ma
u QCPMG polovicni intenzitu a zisk Gg/s se blizi 0,5. Ackolik je zavislost
v grafu 4.10 také exponencidlni, neshoduje se s teoretickymi predpoklady.
Divodem je, Ze pfi odvozovani vztahu 3.4 pro zisk G5 predpokladame, Ze
Te K Ty, tj. ze x < 1. Proto lze graf 4.10 chapat jako zobecnéni teoretic-
kych vztahti, u néhoz sice nezname kvantitativni vztah, ale které v limitnich
hodnotéach odpovida redlnému chovani spekter signali.
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Graf 4.11-Zévislost zisku G /s, na bezrozmérné veli¢iné x pro T = 4 ms. S
rostoucim 7, rychle klesa pocet namétrenych ech a tim i intenzita spektra
QCPMG. Spektrum zékladniho signalu, které zavisi pouze na poloviné
prvnim echu, se prilis neméni a pomér intenzit klesa.
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Graf 4.12-Zévislost zisku G/ f. na bezrozmérné velic¢iné x pro T = 0,4 ms.
Zkratime-li dobu 75, pak pro velké 7, detekujeme pouze prvni echo, které
je u QCPMG i zdkladniho signélu stejné (pouzijeme pouze jeho polovinu).

Zisk Gy, udava pomér mezi intenzitou spektra QCPMG a spektra za-
kladniho signalu. Zavislost v grafu 4.11 se shoduje s predpokladanou teorii
(3.5). Pro malé ¢asy 7. nabereme metodou QCPMG celou sérii ech. Zékladni
signal ale obsahuje jen polovinu prvniho echa a jejich pomér se blizi vyso-
kym hodnotam. Graf 4.12 opét nespnuje zakladni predpoklad teorie 7, < T,
presto vSak zobrazena zavislost odpovida redlnému chovani spekter, kdy pro
T, — 00 nabereme pouze prvni echo. Spektra si v tomto pfipadé budou

odpovidat a jejich pomér Gg/r. pijde k 1. Spektra QCPMG i zakladniho
signalu budou F'T poloviny prvniho echa.
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Graf 4.13-Zavislost zisku G/ na bezrozmérné veliciné x pro Th = 4 ms.
Pro malé casy 7, absence prvniho echa nehraje velkou roli a spektra se
rovnaji. S rostoucim echo casem vsak intenzita YCPMG2 bez prvniho echa
klesa velmi rychle klesa.
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Graf 4.14-Zavislost zisku Gg/s2 na bezrozmérné veli¢iné x pro
T5 = 0,4 ms. Detekujeme-li pouze prvni echo, je spektrum XCPMG2
pouze F'T Sumu a pomér Gg/sp — 00
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Jak mtzeme vycist z grafu 4.14, pro velké hodnoty 7. metoda XCPMG2
selhava. Za danych podminek, tj. 7. < T3, kdy detekujeme velké mnozstvi
ech, se vSak metody YXCPMG2 a XCPMGI1 nelisi (na chybéjicim prvnim
echu nezalezi).

Ackoliv je metoda XCPMG2 méné efektivni nez XCPMG1, je standartni
nastaveni dnesnich komerc¢nich spektrometrii takové, ze méii az od poloviny
prvniho echa. Pfi nasledném zpracovani metodou XCPMG je pak nutné
prvni echo vynechat z dtivodu nedostatku dat. Pii vhodné volbé parametri
T, a Ty davaji dobry vysledek jak metoda QCPMG tak i XCPMG2. Proto
pokud dodrzime podminku 7, < 75, miizeme namérend spektra zpracovavat
libovolnou metodou (kromé zékladniho signalu, jehoZ spektrum je vzdy nej-
nizsi). V potiebujeme-li zpracovat spektra pro 7. =~ Ty a 7. > T je vhodné
volit, pokud nemame k dispozici celé prvni echo, metodu QCPMG. Pokud
mame k dispozici sérii s celym prvnim echem, dostaneme lepsi vysledky po
zpracovani signélu metodou XCPMGI.

4.2 Aplikace na experimentalni data

V této sekci pouziji diive zminéné metody QCPMG,XCPMG1, XCPMG2
na dvé sady experimentalnich dat, které vznikly pfi métfeni spekter magne-
titd.

Magnetit je ferimagneticky mineral s chemickym vzorcem FeyO3 (oxid
zeleza) patfici do skupiny korundi. Strukturu krystalu magnetitu tvoii dva
typy kubické miizky, které jsou nestejnomérné obsazené ionty Zeleza (Fe ™2, Fe™3).
Pi vyssich teplotach (nad 585°C) se magnetické vlastnosti ztraci a dochézi
k dislokaci nosi¢tt magnetického naboje, tj. neni-li pfitomno vnéjsi magne-
tické pole, latka nema magneticky moment. Naopak pri nizsich teplotach
jsou ve ferimagnetickych latkdch magnetické momenty atomti ®’Fe obsa-
zené v iontech Fet? a Fe™ opacné, ale rtizné velké, proto se navzijem
nevyrusi a vznikd spontalni magnetizace i bez ptisobeni vnéjsiho magnetic-
kého pole.[8],[9]

Grafy 4.15, 4.16 ukazuji, jak vypadaji signaly ziskané z experimentalnich
dat zpracované jednotlivymi metodami pred FT. Pii méfeni bylo deteko-
vano velmi mnoho ech (Graf 4.15), z toho divodu jsou signaly XCPMGI,
YCPMG2 téméf totozné (viz sekce 4.1), proto zde uvadim pouze jeden graf
pro oba signaly. V grafu 4.17 vidime FT jednotlivych signali, spektra sig-
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nald XCPMG1, XCPMG?2 splyvaji. Vysledky druhé sady experimentalnich
dat jsou zaneseny v grafech 4.18, 4.19 a 4.20.

Z grafu 4.15 je vidét, ze po dobu nabirani signal zcela nevymizel. Odhadneme-
li 7. na 0,10 ms (graf 4.16) a ¢as Ty spodnim odhadem na 10 ms, miZeme
ukazat, ze podminka pro vhodné zvolené parametry 7. < T byla splnéna a
lze oc¢ekéavat shodné vysledky metod v nasledujicim vyhodnoceni.
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Graf 4.15-Signal QCPMG. Po celou dobu méteni nestihl signal zcela
zrelaxovat a vyslednd série obsahuje mnoho intenzivnich ech, které zajistuji
nizky pomér S/N ve vysledném spektru.
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Graf 4.16-Signal XCPMG1, YCPMG2. Protoze série obsahuje mnoho ech,
absence prvniho intenzitu se¢teného signalu nezméni. Sum, ktery je v sérii
QCPMG patrny, se zde vyscital.
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Graf 4.17-Zpracovana spektra experimentalné namérenych dat. Protoze
byla splnéna podminka pro 7. a T, davaji jednotlivé metody stejné
vysledky a spektra maji stejnou intenzitu. Spektra XCPMG1, XCPMG2

stejné jako ptivodni signaly splyvaji.
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Graf 4.18-Signal QCPMG. Pouzitim delsi akvizi¢ni doby bylo detekovano
mnohem vice ech, ktera nejsou v tomto grafu dobfe rozeznatelna.

Grafy 4.18-20 znazornuji signaly a spektra naméfend na jinych materi-
alech nez v predeslé sadé. Ovéiime si parametry 7., T (odhadem z grafi
4.18,4.19): 7. = 0,50 ms a Ty = 150 ms podminku 7, < T, opét spliiuji.

V grafu 4.18 je vidét dlouha doba relaxace, kdy signal ani na na konci mé-
feni uplné nevymizel. Protoze se zvysil pocet ech, vzrostlo zaroven i mnozstvi
nabiraného Sumu.
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Graf 4.19-Signal XCPMG1, XCPMG2. Pivodni série obsahuje mnoho ech,

proto chybéjici prvni echo nema na intenzitu signalu vliv a oba signaly jsou
shodné. Pti s¢itani dochézi k potlaceni Sumu a zvySeni S/N.
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Graf 4.20-Zpracovana spektra experimentalné namérenych dat. Splnénim
podminky pro parametry dostavame opét totozné vysledky: intenzity
spekter, az uz se jedna o metodu QCPMG, XCPMG1 nebo XCPMG?2.
Spektra XCPMG1, YCPMG2 nelze rozlisit, protoze se stejné jako signaly
prekryvaji.

Metoda QCPMG nabizi pfi zpracovani signalu zajimavé moznosti. Jed-
nou z nich je doplinovani nulami ne na konec méreného signalu, jak je to
obvyklé, ale mezi jednotliva echa. To vede k umélému prodlouzeni casu 7.
(bez ovlivnéni akvizi¢ni doby) a néasledné, po FT, k zahusténi tzkych pika
ve spektru. Tato metoda se nazyva zero filling. Grafy 4.21, 4.22 ukazuji jeji
aplikaci na experimentalni data prvni série a grafy 4.23, 4.24 série druhé.
Pridanim nul dochézi k zahusténi spektra, jeho intenzita se neméni. Na gra-
fech 4.21 a 4.23 je vidét pouze vyrez z puvodni série, aby bylo posunuti ech
dobfe patrné.
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Graf 4.21-Ptivodni série a série s doplnénymi nulami. Cervené je vyznacena
série ech s pfidanymi 30 nulami na zacatku a konci kazdého echa, zelené
pak série, kam jsem pridala 300 nul na kazdy konec echa (tato echa jsou

pak vzdalenéjsi).

Pridame-li ke kazdému echu nuly, dojde k prodlouzeni ¢asu 7. a vzdaleni
ech. Vyhoda této Gpravy spociva v tom, ze kdybychom zvySovali dobu trvani
echa pfi méreni, zaroven by nam ubyval poc¢et namérenych ech, protoze by v
disledku relaxace diive vymizeli. Pokud ale pfidame pouze nuly, echa uméle
vzdalime, ale jejich intenzita se nesnizi a vysledné spektrum série QCPMG
ma zietelnéjsi tvar (zahusténi piku).

43



w

g puvodni spektrum
S 2
=,
8
N 1
c
[0]
E 0
-80 -60 -40 =20 0 20 40 60 80
f [kHz]
—3
3
o 2
=
8
N 1
c
g
£ 0
-80 -60 -40 =20 0 20 40 60 80
f [kHz]
3,
ary +300 nul
L
mo 2,
=
8
S 1r
g
£
-80 -60 -40 =20 7 0 20 40 60 80
f [kHz]

Graf 4.22-FT sérii bez nul a s pfidanymi nulami. Cim vice nul k echu
pridame, tim pfesnéji je tvar vysledného spektra QCPMG. Piidani nul
neovlivni pomér S/N.
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Graf 4.23-Pivodni série druhé sady a série s doplnénymi nulami. V tomto
ptipadé jsem doplnila k echtim na za¢atek a konec 10 nul (¢erveny signal) a
100 nul (zeleny signal). Tyto upravy pak maji za nasledek prodlouzeni
doby 7.
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Graf 4.24-F'T sérii druhé sady. Pfipojenim nul, dosdhneme toho, zZe se
spektrum QCPMG zahusti bez vlivu na intenzitu spektra nebo pomér S/N.
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Kapitola 5
Zaver

Cilem této prace bylo sezndméni se s teorii NMR v pevnych latkach a s
NMR spektroskopii. Déle jsem porovnavala metody QCPMG, YXCPMG a F'T
zékladniho signalu pro zpracovavi signalu série spinovych ech pouzivaného
pri NMR experimetech v pevnych latkach. Tyto metody byly vyhodnoceny
pomoci simula¢nich programti v prostiedi Matlabu a aplikovany na experi-
mentalni data. Shrnuti vysledkt prace je nasledujici:

e Seznamila jsem se s teorii NMR a jejim pouzitim v praxi, tj. priprava
vzorku, postupy meéfeni, detekce signalu a jeho nasledné zpracovani.

e Pii vhodné zvolenych parametrech lze pouzit k zpracovani signalt me-
todu QCPMG, XCPMG1 i XCPMG2 bez prvniho echa. Pro obecné
nastaveni experimentii se metoda pro zpracovani YCPMG1 jevi jako
nejvyhodnéjsi, pokud mame k dispozici celé prvni echo. Obsahuje-li
série pouze polovinu prvniho echa, pak lepsich vysledkti v dosdhneme
metodou QCPMG, ktera je v porovnani se XCPMG2 a zakladnim sig-
nalem presnéjsi.

e Zkoumané metody byly pouzity na experimentalni data ziskana pri
méfeni na magnetitech a potvrdili se zavéry plynouci ze simulaci.

e Rozsifenim metody QCPMG - zero fillingem je mozné spektrum vy-
lepsit bez zmény akvizi¢ni doby.
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