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TopSpin je program od firmy Bruker zaloZzeny na multi-taskingu, ktery slouzi k ovladani spektrometru
nuklearni magnetické rezonance (NMR) a zpracovani ziskanych dat. TopSpin podporuje pluginy
napsané v jazyce Python, které umoziuji vyvojaifim tfetich stran rozsitit jeho funkce a ptidat nové
funkce s grafikou a uzivatelskymi rozhranimi. Hleddme motivovaného studenta informatiky nebo
fyziky, jehoz tikolem by bylo pievést algoritmy pro zpracovani dat, které jsou v soucasné dobé k
dispozici jako stand-alone Python skripty, do podoby TopSpin pluginii. Algoritmy jiz byly
implementovany v jazyce Python, ale ne nutn¢ optimalnim zpisobem. Student je vitan, aby piispél
svymi vlastnimi napady, jak zlepsit kod nebo najit alternativni algoritmy pro stejné problémy. V
opacném piipad¢ bude celkova uloha omezena na Gpravu dostupného kodu pro jeho spusténi z
TopSpinu.

Zde je popis problému, o které se jedna:

1) Korekce baseline pro 1D NMR spektra. Algoritmus spociva v automatickém rozpoznavani
oblasti spekter bez signalu a spojenti jejich stiednich bodt do spojité baseliny pomoci linearni
nebo polynomidlni interpolace.

2) Symetrizace spekter rotace pod magickym uhlem (magic angle spinning — MAS) spekter
kvadrupolarnich jader. Rotacni pasy MAS spekter, kterych tvar definuje tvar kvadrupolarnich
spekter prvniho fadu, asto postiadaji pozadovanou symetrii. ReSenim je lokalizovat dvojice
protilehlych rota¢nich past a nahradit je jejich primérnymi intenzitami.

3) Synchronizovana akvizice rotacnich ech. Periodické nalezeni maxim signalti pod¢l fady
rotacnich ech v MAS NMR.

4) Kvantifikace NMR pomoci analyzy hlavnich komponent (principal component analysis - PCA).
Mg¢feni intenzity signalu ve sdruzenych NMR experimentech pomoci PCA.

5) Automaticka korekce fazového a frekvencniho posunu. Korekce variaci faze a frekvence ve
zdruzenych NMR experimentech zalozena na PCA.

Literatura (na vyzadani): [1] Python Programming in TopSpin, a tutorial by Bruker BioSpin (2012)
[2] Python Tutorial: Using Python in TopSpin, by B. Guigas (2007)
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