Program pro zpracovani spektroskopickych dat
z magnetické rezonan¢ni spektroskopie

Dominik Havlicek

Abstrakt

Prohlize¢ spekter je program, ktery slouzi k zakladnimu zpracovani, zobrazeni a analyze MR
dat. Podporovanym formatem je format, kterym koduje informace o probehlém skenu
spole¢nost Bruker. Program je napsan ve vyvojovém prosttedi MATLAB
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1. Uvod

Zobrazovani magnetickou rezonanci (MRI) i magneticka rezonanéni spektroskopie (MRS) jsou
neinvazivni diagnostické metody zalozené na principu méfeni indukovaného signalu
z excitovanych atomovych jader. Zatimco MRI poskytuje anatomickou informaci zkoumaného
objektu, MRS udava biochemické slozeni ve vySetfované oblasti. Ob&é metody se neustale

vyvijeji, ¢imz dochazi ke zrychlovani a zptesiiovani diagnostiky.

2. Program

Program, ktery slouZi k analyze spektroskopickych dat z magnetické rezonanc¢ni spektroskopie,
byl vytvofen ve vyvojovém prostiedi MATLAB. Program je kompatibilni s verzi R2007b
a novejsi. V soucasné dobé€ je mozné provadet analyzu na datech, které jsou formatovany dle
standardu spole¢nosti Bruker, coz je spole¢nost, ktera je mimo jiné vyrobcem MR tomografu.
Program je tvofen tfemi jednotlivymi soubory, pficemz k otevieni slouzi soubor main.m. Poté
staCi postupovat pouze podle pokyni na obrazovce. Po spusténi skriptu se uzivateli otevie
grafické uzivatelské rozhrani, zkracené¢ GUI, z anglického Graphic User Interface. V tomto
prostiedi se nachazi uvitaci obrazovka s Zadosti pro uzivatele o vyplnéni parametru tykajiciho
se tzv. zero-fillingu. ZlepSeni rozliSeni spektra miizeme doséhnout prodlouzenim akvizi¢ni
doby, po prob&éhlém méfeni miZzeme akvizi¢ni dobu prodlouZit pfidanim vzorkd. JelikoZ jsme
jiz ovSem vyuzili vSechny vzorky nesouci informaci o signalu, vyuzivame ptidani vzorki
0 nulové informacni hodnoté, odtud pochédzi vyraz zero-filling neboli vyplnéni nulami.
ZvySovanim takovychto vzorkli miize nastat, Ze se nepatrn¢ snizi hodnota poméru signalu
a Sumu (SNR), protoze jsme nabyli vice informaci o nulové informacni hodnoté¢, piicemz
hodnotné informace o signélu zlstaly neménné (Graff, 2019). Po vyplnéni vstupniho parametru

se uzivateli otevie druhé uZivatelské okno, ve kterém probiha samotna analyza dat.
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3. Moznosti programu
Po vyplnéni vstupniho parametru se uzivateli otevie druhé uzivatelské okno, ve kterém probiha

samotna analyza dat. Toto grafické rozhrani je tvofeno dvéma panely. Prvni tzv. ovladaci panel,

ve kterém probiha manipulace s na¢tenym signalem. Druhy, ve kterém se tento zpracovany

signal zobrazi. Po aplikovani Fourierovy transformace na vstupni signal FID vzniké spektrum

tohoto vychoziho FID signalu (viz Obr. 2)
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Obr. 1 GUI po vyplnéni vstupniho parametru
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Obr. 2 Aplikovani Fourierovy transformace na vychozi signal FID

3.1 Apodizace

Kromé zero-fillingu, je také mozné pouzit metodu apodizace, jakoZto nastroj pro vylepSeni

rozliseni a vlastnosti NMR spektra. Béhem apodizace dochazi ke konvoluci FID signalu f(t)

s funkei filtru fr;-(t), které maji typicky exponencidlni priibéh. Apodizace se vyuziva pro

potlaeni Sumu krajnich casti signalu, pficemz taktéz dochéazi k ¢astecnému potlaceni

hledaného signalu (McRobbie et al., 2007). Vytvofeny program nabizi ¢tyii filtrovaci funkce,

S nasledujicimi funkénimi predpisy, taktéz jsou znazornény jejich pribéhy na Obr. 3.
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e Lorentzova funkce

w = e(77ax) 1)
e Gaussova funkce
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e Lorentz-Gaussovska funkce
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Obr. 3 Aplikované apodizacni funkce
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Obr. 4 A) Neapodizované spektrum, B) Apodizované spektrum



3.2 Pomér signal Sum (SNR)

wevr

nejcasteji udava jako pomér amplitudy signalu S a amplitudy Sumu N. Je tedy nezbytné, aby
byla hodnota SNR > 1. OvsSem v nékterych zdrojich (napf. Li, Regal a Gonen, 2001) se

hodnota Sumu neudédva jako amplituda Sumu, ale jako smérodatna odchylka Sumu.
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Obr. 5 Veli¢iny pfi vypocétu hodnoty SNR (Sum — amplituda Sumu)

3.3 Koncentrace metabolitu
Koncentrace metabolitu souvisi s integralem signdlu neboli plochou, kterd se nachéazi pod

spektralni kiivkou ndmi vybraného signalu. Hodnota koncentrace je imérna poctu jader, které
podléhaji jevu magnetické rezonance béhem méteni ve vybrané oblasti a produkuji tedy signal.
Zde je dulezité si uvédomit, Ze se nejedna pouze o maximalni amplitudu signalu, ale o plochu,
ktera se pod vrcholem nachazi. Program déva uZivateli moZnost si zvolit oblast, z které bude
plochu pod kiivkou zjistovat. Je doporuceno plochu pocitat v polosSifce signalu, zkracené

znaceno jako FWHM z anglického Full Width at Half Maximum.

3.4 Export dat

Po dokonceni analyzy mame moZznost vysledna data exportovat. Jedna z nabidek je vytvoieni
snimku spektrogramu a jeho néasledné uloZeni v nami vybraném grafickém formatu a volbé
umisténi souboru. Druhou moZnosti je uloZeni vyznamnych proménnych v textovém C¢i

tabulkovém formatu.



4. Metodicky manual k doporu¢enému pouziti programu
e Choose FID signal —tlac¢itko, které vyuzivame pokazdé jako prvni, po kliknuti se otevie

dialogové okno, které slouzi k vybéru souboru fid (Obr. 6), ktery se nachazi ve slozce
s méfenim. Spravn¢ nacteny signal se nasledné zobrazi ve vybérovém seznamu v levém
hornim rohu, kde se zobrazi cesta k tomuto souboru. Takovych fid soubori muzeme

vlozit libovolny pocet

pdata 7.4.2021 19:09 Slozka soubord
| acqp 19.3.2021 11:42 Soubor 10 kB
| acqu 19.3.2021 11:42 Soubor 4 kB
| acqus 19.3.2021 11:42 Soubor 4 kB
[ ] fid 1:42 Soubor 6kB |
| method 1:42 Soubor 5 kB
| pulseprogram 19.3.2021 11:42 Soubor 20 kE
| spnam0 19.3.2021 11:42 Soubor 1 kB
| spnam1 19.3.2021 11:42 Soubor 1 kB
| uxnmr.par 19.3.2021 11:42 Soubor PAR 40 kB

Obr. 6 Slozka s métenim, obsahujici veskeré informace o prob¢hlém skenu

e Delete chosen signal — po kliknuti na toto funkéni tladitko dojde k odebrani aktivniho
signalu z vybérového seznamu, respektive z vyhodnocovani. Aktivnim se signal stane
poté co klikneme na cestu k souboru tohoto signélu, ktery se zobrazuje ve vybérovém

seznamu (modry podkres, viz Obr. 7).

e Set Line Width — pomoci posuvniku si midzeme nastavit Sitku cary spektra az na

petinasobek vychozi hodnoty (Vychozi hodnota: 1.0)
inik\Desktop\FID_signals\4\fidls

minik\Desktop\FID_signals\5'fid
minik'\Desktop\FID_signals\6'\fid Choose FID Slgnal

Delete chosen signal
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Obr. 7 Detail na skupinu funk¢nich tlacitek
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e Apodization type — vybér filtrovaci, apodiza¢ni funkce z rozbalovaciho seznamu

e Posuvnik Apodization Value — nastaveni miry apodizace
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Obr. 8 Vliv apodizace na spektrum
Standard Deviation a Peak to Peak piepina¢ — zde si vybirame, zda hodnota Sumu
bude brana jako amplituda Sumu (Peak to Peak) nebo jako smérodatna ochylka Sumu
(Standard Deviation).
Pozn. Smeérodatna odchylka bude vidy nizsi hodnota nez amplituda Sumu, z toho
vyplyva vyssi hodnoty SNR pro tuto moznost.
Posuvnik, ktery se nachédzi pod pfepinaem, vyuzivame k lokalizaci ndmi sledovaného

vrcholu, piku. Rozsah je znazornén rizovou ¢erchovanou ¢arou (Obr. 9).

Calculate SNR — vypocet hodnoty SNR na zakladé¢ nastavené hodnoty Sumu

a lokalizovaného vrcholu
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Obr. 9 Lokalizace piku pfi vypoctu SNR




e Pozn. Podobné jako pri vypoctu SNR vyuzZivame posuvniku i pri vypoctu plochy pod

kiivkou. Vyuzivame dvou posuvniki, které rikaji odkud kam se ma integral spocitat

e Posuvnik Border 1 a posuvnik Border 2 — ohraniceni spektra, odkud kam se integral

pocita (znazornéno Cervenou prerusovanou carou, Viz Obr. 10)

e Calculate Integral — po nastaveni hranic integralu, klepneme na toto tlacitko a hodnota

integralu se poté zobrazi v textovém okné pod timto tlac¢itkem
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Obr. 10 Ohraniceni a vypocet integralu

e Save Photo of a Graph — ulozeni celého panelu Spektrogramu v nami vybraném

grafickém formatu

e Export Value Data — export dat vysledného spektra, na vybér mame tabulkové formaty
(.xIsx, .csv) nebo textovy format (.txt). Exportované parametry jsou — cesta k souboru
nacten¢ho spektra, typ a parametr apodizace, amplituda signalu, hodnota integralu,
hranice, z kterych byl integral spocten, hodnota SNR a zda Sum se je spocten jako

amplituda Sumu ¢i ze smérodatné odchylky Sumu.



Information about this spectra
File Name: 1. C:\Users\
Creation of this File: 21/03/03-11:50

Apodization
Rpodization Type: Gauss
Apodization Parameter: 40

2mplitude
Signal Amplitude: 1.130154e+08

Integral
Integral Value: 1.73e+09

1st Integral Border: -0.84811
2nd Integral Border: 1.6362

< SNR >
SNR Value: 10.12
Noise Type: Peak to Peak

\FID signals\é\fid

Obr. 11 Exportovana data v textovém formatu

A B
1 |File Name 1, C:\Users\, \FID_signals\6\fid "’
2 |Apodization Type Gauss
3 |Apodization Parameter 40,00
4 |Signal Amplitude 113015448,85
5 |Integral Value 1730000000,00
6 | 1st Integral Border -0,85
7 |2nd Integral Border 1,16
8 |SNR Value 10,12
9 |NoiseType Peak to Peak
Obr. 12 Exportovana data v tabulkovém formatu
Naméfeni dat Vybrat
na MR, Export » exportovand FID soubor
dat data
h 4
4 Fourierova
Apodizace ----{ Zpracovani [ Pfedzpracovani Transformace
=== Zero-filling
A 4
SNR -+ -+ Graficky format
Analyza Export ;
y vyslednych dat Textovy,
Integral - - - -tabulkovy format

Obr. 13 ZjednoduSeny proces algoritmizace celého procesu

Zaver

Tento prohlize¢ spekter si kladl pfedevsim za cil vytvoreni néstroje, ktery napomize rychlé a

intuitivni analyze MR spekter.
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