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1 Imie i nazwisko: Krzysztof Kazimierczuk

2 Informacje o posiadanych dyplomach i uzyskanych stopniach naukowych:

(a) doktor nauk chemicznych (wyroéznienie), Wydzial Chemii UW, Warszawa,
10.06.2009, Promotor: dr hab. Wiktor Kozminski, prof. UW, tytul rozprawy doktorskiej:
“Metody szybkiej rejestracji widm NMR w badaniach strukturalnych”

(b) magister fizyki (ocena: celujacy), Wydzial Fizyki UW, Warszawa, 5.04.2007,
Promotorzy: dr hab. Ryszard Stolarski, prof. UW, i dr hab. Wiktor Kozmiiiski, prof.
UW, tytul pracy magisterskiej: “Transformata Fouriera dwoch zmiennych w pomiarach
trojwymiarowych widm NMR”

(c) magister chemii (ocena: bardzo dobry, wyréznienie), Wydzial Chemii UW,
Warszawa, 16.06.2005, Promotor: dr hab. Wiktor Kozmiriski, prof. UW, tytul pracy ma-
gisterskiej: “Aktywna stabilizacja pola magnetycznego w spektrometrach NMR wysokiej
zdolnosci rozdzielczej”

3 Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu w jednostkach naukowych

(a) 1.11.2012-obecnie - Uniwersytet Warszawski, Centrum Nowych Technologii (ad-
iunkt, kierownik Laboratorium Spektroskopii NMR)

(b) 1.02.2010 - 15.04.2011 - Post-doc w Szwedzkim Centrum NMR, Uniwersytet w
Goteborgu, Szwecja.

(c) 1.11.2009-1.11.2012 - Uniwersytet Warszawski, Wydzial Chemii (adiunkt)

4 Wskazanie osiggniecia wynikajgcego z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 2003 r.
o stopniach naukowych i tytule w zakresie sztuki (Dz.U. nr 65, poz. 595 ze
zm.)

(a) Tytul osiggniecia naukowego: Monotematyczny cykl publikacji zatytutowany:
“Rzadkie i prawie-rzadkie reprezentacje w problemach spektroskopii NMR”

(b) Wykaz publikacji naukowych stanowiagcych podstawe osiagniecia nauko-
wego:

(1) K. Kazimierczuk and V.Yu. Orekhov. Accelerated NMR spectroscopy by using
compressed sensing. Angewandte Chemie - International Edition, 50(24):5556-5559, 2011

Moj wktad w powstanie tej pracy polegatl na implementacji algorytméow IRLS i IST
w $rodowisku MATLAB, wykonaniu symulacji, przetworzeniu danych z eksperymentow
NMR i ich analizie statystycznej. Napisalem réwniez cze$é¢ manuskryptu. Moj wktad
oceniam na 70%. IF(2011)=13,455 liczba cytowan=90



(2) K. Kazimierczuk and V.Yu. Orekhov. A comparison of convex and non-convex
compressed sensing applied to multidimensional NMR. J. Magn. Reson., 223:1-10, 2012

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
symulacji, przetworzeniu danych z eksperymentéw NMR i ich analizie statystycznej. Na-
pisalem rowniez 50% manuskryptu. Kierowalem projektem IUVENTUS PLUS, z ktorego
wspotfinansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Mo6j wktad
oceniam na 80%. IF(2012)=2,300 liczba cytowan=13

(3) M. Misiak, W. Kozminski, K. Chmurski, and K. Kazimierczuk. Study of near-
symmetric cyclodextrins by compressed sensing 2D NMR. Magnetic Resonance in Che-
mistry, 51(2):110-115, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci koncepcji pracy,
wykonaniu eksperymentow, przetworzeniu danych i analizie efektywnosci metody na ich
podstawie. Napisalem rowniez czes¢ manuskryptu. Kierowatem projektem ITUVENTUS

PLUS, z ktérego wspotfinansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. M6j wklad oceniam na 40%. IF(2013)=1,528 liczba cytowan—=3

(4) M. Urbanczyk, D. Bernin, W. KoZminski, and K. Kazimierczuk. Iterative thre-
sholding algorithm for multiexponential decay applied to PGSE NMR data. Analytical
Chemistry, 85(3):1828-1833, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu cze$ci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej) i czesci analizy efektywnosci metody. Napisatem
rowniez czes¢ manuskryptu. Kierowatem projektem IUVENTUS PLUS, z ktorego wspotfi-
nansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. M6j wktad oceniam
na 30%. IF(2013)=5,825 liczba cytowan—=2

(5) K. Kazimierczuk, O. Lafon, and P. Lesot. Criteria for sensitivity enhancement
by compressed sensing: Practical application to anisotropic NAD 2D-NMR spectroscopy.
Analyst, 139(11):2702-2713, 2014

Moj wktad w powstanie pracy polegal na opracowaniu koncepcji teoretycznej czesci
pracy, wykonaniu symulacji oraz przetworzeniu i analizie danych eksperymentalnych.
Kierowalem projektem ITUVENTUS PLUS i SONATA BIS 2 z ktorych wspotfinansowane
byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Mo6j wklad oceniam na 60 %.
IF(2014)=4,107 liczba cytowan—=8

(6) Mateusz Urbanczyk and Krzysztof Kazimierczuk. A method for joint sparse
sampling of time and gradient domains in diffusion-ordered NMR spectroscopy. In Signal
Processing Symposium (SPS), 2013, pages 1-6. IEEE, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czeéci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej) i czesci analizy efektywnosci metody. Napisatem
rowniez cze$¢ manuskryptu. Kierowalem projektem HARMONIA i SONATA BIS 2 z

ktorych wspotfinansowane bylty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wklad oceniam na 50%. IF(2013)=0 liczba cytowan=0

(7) M. Urbariczyk, W. Kozminski, and K. Kazimierczuk. Accelerating diffusion-
ordered NMR spectroscopy by joint sparse sampling of diffusion and time dimensions.
Angewandte Chemie - International Edition, 53(25):6464-6467, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu cze$ci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej), wykonaniu czesci eksperymentéow i czesci ana-
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lizy efektywnosci metody. Napisatem réwniez czes¢é manuskryptu. Kierowatem projektem
HARMONTIA i SONATA BIS 2, z ktérych wspotfinansowane byty badania. Jestem auto-
rem korespondencyjnym pracy. Moj wklad oceniam na 35%. IF(2014)=11,261 liczba
cytowan=2

(8) W. Bermel, R. Dass, K.-P. Neidig, and K. Kazimierczuk. Two-dimensional NMR
spectroscopy with temperature-sweep. ChemPhysChem, 15(11):2217-2220, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
symulacji i przygotowaniu algorytmow przetwarzania danych. Napisatem réwniez duza
czes¢ manuskryptu. Kierowalem projektami IUVENTUS PLUS i SONATA BIS 2, z
ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wklad oceniam na 70%. IF(2014)=3,419 liczba cytowan—=2

(9) M. Mayzel, K. Kazimierczuk, and V.Yu. Orekhov. The causality principle in the
reconstruction of sparse NMR spectra. Chemical Communications, 50(64):8947-8950,
2014

Moj wkitad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesdci teorii, wykonaniu
i analizie symulacji i przygotowaniu algorytméw przetwarzania danych z czedci pracy
dotyczacych compressed sensing. Kierowatem projektami IUVENTUS PLUS i SONATA
BIS 2, z ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. M6j wklad oceniam na 40%. IF(2014)=6,834 liczba cytowan—==8

(10) K. Kazimierczuk and P. Kasprzak. Modified OMP algorithm for exponentially
decaying signals. Sensors (Switzerland), 15(1):234-247, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci teorii dotyczacej
bezposrednio spektroskopii NMR oraz wykonaniu i analizie danych eksperymentalnych.
Napisalem réwniez cze$é manuskryptu. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wklad oceniam na 50%. IF(2014)=2,245 liczba cytowan—=2

(11) Rupashree Dass, Wiktor Kozminski, and Krzysztof Kazimierczuk. Analysis of
complex reacting mixtures by time-resolved 2D NMR. Analytical Chemistry, 87(2):1337—
1343, 2015

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
czesci eksperymentow i przygotowaniu czedci algorytméw przetwarzania danych. Napisa-
tem réwniez czes¢ manuskryptu. Kierowatem projektami IUVENTUS PLUS i SONATA
BIS 2, z ktorych wspotfinansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. Mo6j wktad oceniam na 50%.

IF(2014)=5,636 liczba cytowan=3

(12) A. Piai, L. Gonnelli, I. C. Felli, R. Pierattelli, K. Kazimierczuk, K. Grudziaz,
W. Kozminski, and A. Zawadzka-Kazimierczuk. Amino acid recognition for automatic
resonance assignment of intrinsically disordered proteins. Journal of Biomolecular NMR,
pages 1-15, 2016

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu serii rekonstrukcji widm
NMR za pomocy algorytmow CS. Wkiad oceniam na 10%. IF(2014)=3,141 liczba
cytowan=0

(13) R. Dass, P. Kasprzak, W. Kozminiski, and K. Kazimierczuk. Artifacts in time-
resolved NUS: A case study of NOE build-up curves from 2D NOESY. Journal of magnetic
resonance, 265:108-116, 2016



Moj wklad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badarn, wyko-
naniu czedci eksperymentéw i przygotowaniu czesci algorytmoéw przetwarzania danych.
Napisalem réowniez cze$é manuskryptu. Kierowatem projektem SONATA BIS 2, z ktorego
wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj wktad
oceniam na 40%. IF(2014)=2,51 liczba cytowan=0

(14) M. Urbariczyk, D. Bernin, A. Czuron, and K. Kazimierczuk. Monitoring po-
lydispersity by NMR diffusometry with tailored norm regularisation and moving-frame
processing. The Analyst, 141(5):1745-1752, 2016

Moj wkilad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan (uzy-
cie regularyzacji “wygtadzajacych”). Napisalem rowniez cze$¢ manuskryptu. Kierowatem
projektami SONATA BIS 21 HARMONTIA, z ktorych wspotfinansowane byty badania. Je-
stem autorem korespondencyjnym pracy. M6j wktad oceniam na 30%. IF(2014)=4,107
liczba cytowan—0

Sumaryczny impact factor monotematycznego cyklu publikacji wchodza-
cego w sklad rozprawy habilitacyjnej wedlug listy Journal Citation Reports,
zgodnie z rokiem opublikowania: 59,534

(¢) Omoéwienie celu naukowego w/w prac i osiagnietych wynikéw wraz z
omoéwieniem ich ewentualnego wykorzystania

Przez caty okres kariery naukowej zwiazany bylem z Uniwersytetem Warszawskim
(UW) i dzialajacymi w jego ramach osrodkami spektroskopii NMR. Studia magisterskie
w Kolegium Miedzywydzialowych Studiéw Matematyczno-Przyrodniczych UW pozwolity
mi zdoby¢ wiedze z dziedzin chemii i fizyki.

W 2005 roku obronitem na Wydziale Chemii UW prace magisterska dotyczaca opra-
cowania ukladu stabilizacji pola magnetycznego w spektrometrach NMR, (promotor: dr
hab. Wiktor Kozminski). Z czasem okazalo sie, ze znalazl on zastosowanie nie tylko w
laboratorium NMR WCh UW, ale takze w kilku laboratoriach w Europie, m.in. na Poli-
technice w Bratystawie, w Instytucie Pasteura w Paryzu, Instytucie Chemii Organicznej
w Madrycie czy laboratorium aplikacyjnym firmy Varian w Darmstadt. Ostatecznie w
2013 technologie kupita firma Agilent.

W 2007 roku obronitem na Wydziale Fizyki UW prace magisterska z dziedziny bio-
fizyki dotyczaca wlasciwosci transformacji Fouriera niejednorodnie probkowanych sygna-
téw NMR (promotorzy: prof. dr hab. Ryszard Stolarski i prof. dr hab. Wiktor Kozminski).

W 2009 roku obronitem na Wydziale Chemii UW prace doktorska z dziedziny che-
mii fizycznej dotyczacg metod szybkiej spektroskopii NMR w badaniach strukturalnych
(promotor: prof. dr hab. Wiktor Kozmirski). Praca opisywala sposéb przyspieszenia
czasochlonnych eksperymentéw NMR w oparciu o podprobkowanie sygnatu w posred-
nio mierzonych wymiarach eksperymentu wielowymiarowego. Na badania skladaly sie:
opracowanie teoretycznego zwigzku pomiedzy ksztattem linii widmowych, a prébkowa-
niem spiralnym, radialnym, koncentrycznym oraz losowym; optymalizacja tego ostat-
niego; opracowanie technik wysokowymiarowych w oparciu o losowe probkowanie oraz
zastosowania ich w badaniach biatek. Szczegoélnie imponujacym przyktadem zastosowan
byta opublikowana w JACS metoda pomiaru niewielkich stalych sprzezenia w biatkach
za pomocy techniki HNCO-C,-coupled. Z perspektywy czasu widaé, ze prowadzone w
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tamtym czasie w grupie prof. Kozminskiego prace (w tym moja) sprawity, ze UW jest
obecnie rozpoznawalnym na $wiecie o§rodkiem tworzenia metodologii NMR.

Po obronie pracy doktorskiej w maju 2009 roku zostalem zatrudniony na stanowisku
adiunkta na Wydziale Chemii UW i rozpoczatem starania o staz podoktorski. W lutym
2010 roku wyjechatem do Szwedzkiego Centrum NMR w Goteborgu, gdzie rozpoczatem
prace w grupie prof. Vladislava Orekhova. Méj pobyt byl poczatkowo finansowany z
grantu firmy Bruker (producenta spektrometrow NMR), a nastepnie z programu KO-
LUMB Fundacji na rzecz Nauki Polskiej.

Prace, ktore prowadzitem w Szwecji, stanowity poczatek serii badan sktadajacych sie
na przedstawiane tutaj osiagniecie naukowe. Dotyczyly one mozliwosci wykorzystania
w spektroskopii NMR tzw. skompresowanego probkowania (ang. compressed sensing,
CS). Idea CS jest wykorzystanie faktu kompresowalnosci obiektu na etapie jego pomiaru
(probkowania), a nie dopiero na etapie zapisu i przechowywania danych. Idee te najtatwie;
zrozumieé na przyktadzie fotografii cyfrowej. Aparat cyfrowy dokonuje probkowania ob-
razu za pomoca matrycy zawierajacej miliony pikseli, co stanowi do$¢ duzy zbiér danych
(min. kilka MB). Jednakze, fotografia rzadko jest zapisywana w surowym formacie, a
czedciej poddawana jest kompresji do pliku png lub jpg, ktéory zawiera jedynie naj-
wazniejsze komponenty obrazu poddanego pewnej transformacji (np. falkowej) i zwykle
nie przekracza setek kB. Oszczedne probkowanie w fotografii polega na ograniczeniu
pomiaru do zbioru danych o rozmiarze zblizonym do rozmiaru skompresowanego obiektu.
Pomiar wykonywany jest za pomoca uktadu optycznego dokonujacego mieszania sygnatu
(Swiatta) dochodzacego z losowo wybranych punktéow mierzonego obiektu i detektora,
ktorym moze by¢ matryca podobna do standardowej, ale sktadajaca sie z pojedynczego
piksela (M. F. Duarte et al. IEEE Signal Processing Magazine (2008)).

W spektroskopii NMR réwniez mamy do czynienia z obiektami kompresowalnymi,
poniewaz widmo da sie zazwyczaj jednoznacznie opisa¢ przez podanie wspolrzednych
pikéw, ewentualnie rowniez ich wysokosci i szerokosci potowkowych. Pikow jest zwykle nie
wiecej niz kilkaset, a zatem zawarta w widmie informacja stanowi nie wiecej niz kilka kB,
podczas gdy surowe dane (sygnat swobodnego zaniku indukcji lub jego widmo) to zestawy
danych o rozmiarach od kilku do setek MB. W miare postepowania prac okazalo sie, ze
kompresja moze znalez¢ zastosowanie rowniez w tzw. spektroskopii dyfuzyjnej (diffusion-
ordered spectroscopy, DOSY'), a takze zosta¢ ulepszona w celu lepszego dopasowania do
wlasciwosci widm NMR.

Prace wchodzace w sklad niniejszego wniosku o nadanie stopnia doktora habilito-
wanego dotycza implementacji rozwigzan z dziedziny CS w spektroskopii NMR i moga
by¢ podzielone na pieé¢ grup: (i) bezposrednie zastosowanie metod CS znanych z innych
dziedzin (prace (1) i (2)), (ii) zastosowania opracowanych rozwigzan w badaniach che-
micznych (3)(12), (iii) wykorzystanie kompresowalnosci widm w pomiarach dyfuzyjnych
(4)(6)(7)(14), (iv) opracowanie dedykowanych metod CS dla widm NMR (5),(9),(10), (v)
techniki czasorozdzielcze oparte na przetwarzaniu danych za pomoca CS (8)(11)(13).

Glownym celem prowadzonych przeze mnie badan byto:

e Zbadanie mozliwosci zastosowania w spektroskopii NMR algorytméw CS znanych
z innych dziedzin i wykorzystujacych fakt istnienia $cisle rzadkiej reprezentacji



sygnatu. Istnienie takiej mozliwosci nie byto oczywiste, poniewaz widmo NMR, nie
jest Scisle rzadkie (idealnie kompresowalne).

e Opracowanie mozliwosci dostosowania algorytméw CS do widm NMR, przez: wzmoc-
nienie rzadkosci widma, dopasowanie gestosci probkowania do relaksacji sygnatu
NMR (i okreslenie granic stosowalnosci tego zabiegu w przypadku CS) oraz wyko-
rzystanie Lorentzowskiego ksztattu pikow.

o Wykorzystanie kompresowalno$ci widma w eksperymentach dyfuzyjnych przez regu-
laryzacje rzadka odwrotnej transformacji Laplace’a, jej modyfikacje polegajaca na
dostosowaniu do probek polidyspersyjnych polimeréw oraz taczona transformacje
Fouriera i Laplace’a dla eksperymentéw trojwymiarowych z wymiarem dyfuzyjnym.

e Opracowanie teorii i technik czasorozdzielczych opartych o niejednorodne, losowe
probkowanie potaczone z rekonstrukcja CS. Przeniesienie idei do eksperymentéw
dyfuzyjnych.

Magnetyczne wlasciwosci jader o niezerowym spinie (np. 'H, 3C, N, 3P etc.) leza
u fizycznych podstaw spektroskopii NMR. W klasycznym eksperymencie NMR spiny sa
polaryzowane stalym polem magnetycznym o wysokiej indukeji i wzbudzane za pomoca
promieniowania elektromagnetycznego o czestotliwosci radiowej. Emisja sygnatu, zwanego
sygnatem Swobodnego Zaniku Indukcji (ang. Free Induction Decay, FID), nastepuje pod-
czas powrotu do stanu rownowagi. Sygnal FID tworzy suma gasnacych oscylacji, o liczbie
odpowiadajacej liczbie grup jader atomowych roznigcych sie otoczeniem elektronowym
(tzw. ekranowanie). Zatem, z analizy widma sygnalu NMR mozna wyciagna¢ informacje
o budowie czasteczki.

Pomiar sygnalu FID nastepuje w sposéb dyskretny tzn. jest on probkowany przy
uzyciu przetwornika analogowo-cyfrowego. Wynikiem pomiaru jest wektor probek s, zas
jego widmo S stanowi rozwigzanie uktadu rownan.

FS=s (1)

gdzie F jest macierza odwrotnej transformacji Fouriera, s sygnatem FID, za$ S jego
widmem.

Uktad réwnan jest rozwiazywalny w sytuacji, gdy F jest macierzg petnego rzedu,
co odpowiada prébkowaniu zgodnemu z teorematem o probkowaniu sformutowanym nie-
zaleznie przez Nyquista, Shannona, Kotelnikova i innych. Teoremat ten glosi, ze mozna
odtworzy¢ sygnat o skonczonym widmie z dyskretnego zestawu probek, o ile czestotliwosé
probkowania jest wicksza lub rowna dwukrotnosci najwyzszej czestotliwosci tego sygnatu.
Drugim warunkiem rozwigzania rownania jest, aby liczba réwnan byta réwna liczbie
niewiadomych. Warunek ten wiaze rozdzielczos¢ widma z dtugoscia wektora s (liczba
probek sygnatu).

Badanie skomplikowanych mieszanin i makromolekut przy uzyciu NMR stalo sie
mozliwe w latach siedemdziesiatych XX wieku, dzieki stworzeniu koncepcji spektroskopii
wielowymiarowej. W eksperymentach wielowymiarowych rejestrowany jest sygnal par
(2D), trojek (3D) itd. jader, potaczonych oddzialywaniem fizycznym (na przyktad sprze-
zeniem dipolowym lub skalarnym). Dodatkowe wymiary zwiekszaja rozdzielczo$é widma -



kazdemu pikowi odpowiada w nim co najmniej para czestosci (w 2D), co czyni koordynaty
bardziej unikatowymi, niz w przypadku 1D.

Wprowadzenie dodatkowych wymiaréw prowadzi do znacznego wzrostu czasu ekspe-
rymentu, poniewaz na kazdy punkt czasu w wymiarach posrednio mierzonych przypada
kilka sekund czasu “rzeczywistego”. W rezultacie czas ten wiaze si¢ z rozdzielczoscia
uzyskanego widma. Zwiazek ten nazywa si¢ czasem zasada nieoznaczonosci Fouriera. W
efekcie, mimo dtugotrwatych eksperymentow rozdzielczos¢ widma daleka jest od uwarun-
kowanej wytacznie relaksacja (szerokoscia potéwkows linii Lorentzowskiej).

Od potowy lat osiemdziesigtych stworzono wiele metod tzw. fast NMR spectroscopy,
pozwalajacych przyspieszy¢ eksperyment wielowymiarowy. Najczesciej stosowanym po-
dejsciem jest tzw. niejednorodne probkowanie (non-uniform sampling, NUS), znane row-
niez jako probkowanie losowe lub oszczedne. W metodach NUS omija sie w trakcie po-
miaru znaczng liczbe punktow czasu, a nastepnie rekonstruuje je za pomoca algorytmow
obliczeniowych.

Metody opisane w ramach referowanego tutaj cyklu prac oparte sa na NUS i przetwa-
rzaniu danych za pomoca najnowoczes$niejszej grupy algorytmoéw, zwanej skompresowa-
nym probkowaniem (compressed sensing, CS). Cecha tego podejscia jest solidna teoria
matematyczna, co odréznia CS od wielu stosowanych dawniej potempirycznych metod.

Glowny teoremat CS glosi, ze do doktadnej rekonstrukcji pominietych w pomiarze
punktéw sygnatu potrzebny jest znacznie mniejszy zestaw danych, niz okresla to kla-
syczny teoremat o probkowaniu oraz ze NUS stanowi optymalny sposéb uzyskania tych
danych. Aby mozliwa byta rekonstrukcja przy uzyciu CS, sygnal musi posiadaé¢ rzadkg
reprezentacje, tj. taka, ktora sktada sie w duzej czesci z zer. Widmo NMR, jako obiekt
kompresowalny do listy pikow, stanowi taks wtasnie reprezentacje sygnatu FID.

Dziatanie CS mozna zrozumieé¢ rozwazajac uktad rownan (1)) z wektorem s bedacym
probkami posrednio mierzonych wymiaréw N-wymiarowego sygnatu FID. W podejsciu
NUS liczba réwnan jest mniejsza od liczby niewiadomych (elementow S), a zatem roz-
wiazann ukladu réwnan jest nieskonczenie wiele. Wybér jednego z nich mozliwy jest
po przyjeciu dodatkowych zalozen. Teoria CS pokazuje, ze zalozenie, ze S cechuje sie
minimalng norma ¢, E] jest rownowazne zalozeniu, ze reprezentacja widmowa jest rzadka
(tj. ma rowniez minimalna norme ¢y, ktorej bezposrednia minimalizacja jest jednakze
bardzo ztozonym zagadnieniem kombinatorycznym). W metodzie CS widmo S znajduje
sie wiec za pomoca minimalizacji funkcjonatu:

min [[F-S —sfl, +A-[IS]], (2)

Norma w drugim cztonie réwnania jest zazwyczaj norma ¢, gdyz wtedy minimali-
zowana funkcja ma jedno globalne minimum. Uzycie norm ¢, (0 < p < 1) teoretycznie
pozwala uzyska¢ rekonstrukcje z mniejszej liczby probek, ale minimalizowana funkcja
staje sie niewypukta.

W mojej pierwszej pracy o uzyciu CS w spektroskopii NMR [1] zweryfikowatem me-
tode dla kilku przypadkéw dwuwymiarowych widm biatek ubikwityny ludzkiej i azuryny.

norma ¢, w przestrzeni wspolrzednych nazywamy funkcje postaci: x|, = (|z|} + |z|5 + ... + \xm)%



Uzytymi technikami byly: 2D N HSQC, 2D DQF COSY, 2D NOESY. Pierwsza z
nich, dajaca najbardziej kompresowalne widma (zawierajace najmniej pikow), umozli-
wila sprawdzenie zachowania algorytmu dla bardzo niskiego poziomu prébkowania oraz
poréwnanie efektywnosci popularnych algorytmoéw: minimalizujacego norme ¢ (iterative
soft thresholding, IST) oraz norme ¢, (iteratively re-weighted least squares, IRLS). Dla
tak prostego widma obydwie metody daly podobny wynik. W przypadku widma 2D
NOESY obserwowana byta znaczna réznica w zbieznosci, na korzys$¢ IRLS. Widmo NO-
ESY, charakteryzuje sie duzym zakresem intensywnosci pikow i stanowi duze wyzwanie
dla metod fast NMR. Analiza dokladnosci odtworzenia intensywnosci pikéw, bedacych
najwazniejszymi danymi uzyskiwanymi z widm NOEKESY, pokazata dobra zgodnosé z
wynikami uzyskanymi z pelnego probkowania. Widmo 2D DQF COSY postuzylo jako
przyktad pomiaru NMR o niestandardowym ksztalcie sygnatu FID (zaczynajacego sie od
zera) 1 linii widmowych (multiplety w antyfazie). Metoda IRLS doskonale poradzita sobie
z jego rekonstrukcjg z okoto 30% danych.

Praca [1| miala charakter komunikatu i stanowila jedynie przyczynek do dalszych prac.
Jasne stato sie, ze nalezy dokltadniej przeanalizowa¢ wydajnos¢ badanych algorytmow,
poprawi¢ ich szybkos¢, rozszerzy¢ na widma o wyzszej wymiarowosci oraz sprawdzié¢
dzialanie w mniej i bardziej standardowych przypadkach. Jako ciekawostke warto dodag,
ze praca o niemal identycznym tytule (Fast Multidimensional NMR Spectroscopy Using
Compressed Sensing) zostala wystana przez grupe Daniela Hollanda z Cambridge do
tego samego pisma zaledwie 3 dni po naszej (18.01.2011 vs 15.01.2011). Swiadczy to, jak
goracy byl temat zastosowann CS w tamtym czasie.

Po sukcesie pierwszej pracy i powrocie do Polski zdecydowalem si¢ aplikowaé o grant
IUVENTUS PLUS na rozw6j metody. Otrzymatem go i realizowatem w latach 2011-2014.

Druga praca z przedstawionego cyklu dotyczyta rozszerzonej analizy wydajnosci al-
gorytmoéw IST i IRLS, czyli dwoch podejsé do problemu CS - opartego na minimalizacji
funkcjonatu o jednym minimum (norma /¢;, algorytm IST) i wielu minimach lokalnych
(norma /,, algorytm IRLS). Ponadto, zawierala ona poréwnanie z niezwiazana z CS
metoda wielowymiarowej dekompozycji (multidimensional decomposition, MDD). Analize
przeprowadzitem w oparciu o widma: a) 2D N HSQC, b) 3D N-edited NOESY-
HSQC i ¢) 3D HNCO, a takze “bezszumowe” symulacje widm rozniacych sie (podobnie
jak wymienione widma eksperymentalne) rozktadem intensywnosci punktéw widmowych
(distribution of spectral magnitude, DoSM). Widmo a) charakteryzowalo sie szerokim
DoSM i (zgodnie z obserwacjami poczynionymi w innych niz NMR dziedzinach) uzycie
algorytmow IST i IRLS dawalo podobny rezultat, zas niewielka kompresowalnosé (rzad-
kos¢) widma 2D nie pozwalata zejsé¢ nisko z poziomem probkowania. W przypadku b),
charakteryzujacym sie waskim DoSM, ale duzym zakresem intensywnoéci pikow, IRLS
wygrywat z IST zaréwno pod wzgledem zbieznosci, jak i jakosci wyniku dla niskiego
poziomu prébkowania, cho¢ metoda MDD wciaz dawala lepszy rezultat. Dla widma
c), o waskim DoSM i niewielkim zakresie intensywnosci pikow, IRLS okazywalo sie
by¢ najlepsza i dostepnych metod przetwarzania danych, przewyzszajac IST zaréwno
zbieznoscig jak i jakoscig rekonstrukeji przy niskich poziomach probkowania. Wnioski z
pracy pozwolity wybrac¢ optymalny algorytm dla przysztych zastosowan. Zostal nim IRLS,
poza przypadkami duzych zestawéw danych 3D, gdzie okazal si¢ by¢ zbyt wymagajacy
obliczeniowo.



W listopadzie 2012 roku, po ukazaniu sie publikacji [2]| rozpoczatem prace w Centrum
Nowych Technologii UW.

Whioski z pracy [2] znalazly zastosowanie w badaniach chemicznych modyfikowanej
cyklodekstryny, opisanych w pracy [3|. Badany zwiazek, mono(6-deoxy-6-(1-1,2,3-triazo-
4-yl)-1-propano-3-O-(fenylo))-5-CD, powstal przez modyfikacje chemiczna (funkcjonali-
zacje) jednej z reszt cukrowych cyklodekstryny i charakteryzowal sie “prawie-symetryczna
czasteczka’, tzn. tamiacy symetrie “ogon” mial bardzo nieznaczny wplyw na zniesienie
pelnej degeneracji przesunie¢ chemicznych charakterystycznej dla niefunkcjonalizowane;j
B-CD. Dlatego, przypisanie widma czasteczki wymagato bardzo wysokiej rozdzielczosci,
ktora moze by¢ osiagniecta jedynie w bardzo dlugim (dwudziestogodzinnym) pomiarze
widma 2D 3C HSQC oraz réwnie dlugich 2D 3C HSQC-TOCSY i 2D BC HSQC-
NOESY. Przyczyny sa czysto matematyczne - wymaganie gestego probkowania (duzy
zakres widmowy dla wymiaru 3C) oraz “siegniecia” daleko w przestrzeri czasu ewolucji
13C. Prowadza one do koniecznosci pomiaru 10 000 punktéw w wymiarze *C. W pracy
pokazatem, ze rekonstrukcja CS z zaledwie 512 punktéw daje rownie dobry wynik, po-
zwalajac przeprowadzi¢ niezbedne pomiary w jedng noc, zamiast w 60 godzin. Oprocz
analizy liniowosci odtworzenia intensywnosci, przeprowadzitem rowniez analize wiernosci
odtworzenia polozen pikow.

W maju 2013 roku otrzymalem grant SONATA BIS 2 na utworzenie zespotu rozwija-
jacego teorie i zastosowania CS-NMR, ze szczegolnym uwzglednieniem adaptacji metody
do wlasciwosci widm NMR (np. faktu, ze widma NMR nie sg $cisle rzadkie).

Praca [4] otwierala nowy kierunek zastosowan regularyzacji rzadkiej, tj. uzycie jej w
przetwarzaniu danych ze spektroskopii dyfuzyjnej oraz spektroskopii “dyfuzjo-rozdzielczej”
(diffusion-ordered spectroscopy, DOSY'). Eksperyment dyfuzyjny zawiera wymiar po-
sredni w ktéorym sygnat zanika wyktadniczo z szybkoscia proporcjonalng do szybkosci
dyfuzji wtasnej danej czasteczki w probce. Metoda ta jest czasem wykorzystywana do po-
miaru wartosci wspotczynnika dyfuzji, czesciej jednak do rozdzielenia widma mieszaniny
zwigzkow na “pod-widma” kazdego z nich z osobna. Problemem jest jednak odkodowanie
wyktadnika zaniku eksponencjalnego; odwrotna transformacja Laplace’a (ILT), ktora
stosuje sie w tym celu, jest procedura niezwykle niestabilna numerycznie i wymaga regu-
laryzacji. W pracy (4) zaproponowalem uzycie tutaj wymuszajacego rzadkosé rozwiazania
wariantu ¢; regularyzacji Tikhonova, dzieki ktéoremu rozwiazywany problem przybierat
posta¢ podobng do opisywanej rownaniem

min @A — W[, + 7| All, (3)

gdzie A jest rozkladem wspotczynnikow dyfuzji, @ operatorem ILT, zas ¥ mierzonym
sygnatem. Problem mozna rozwiaza¢ za pomoca algorytmoéw identycznych z tymi sto-
sowanymi dla transformacji Fouriera i NUS. Rozwiazania zaimplementowal i poréwnat
z innymi metodami mgr Mateusz Urbariczyk, pierwszy autor publikacji (4). Te i inne
wyniki mgr Urbanczyk przedstawi w swojej pracy doktorskiej, ktorej jestem promoto-
rem pomocniczym. Badania doswiadczalne przeprowadziliémy na probkach mieszanin
polimeréw politlenku etylenu o réznych masach czasteczkowych. Wnioski z pracy byty
obiecujace - algorytm FISTA (szybszy wariant IST) dawal lepsze odtworzenie wzgledne;
wysokosci pikow w wymiarze dyfuzyjnym niz stosowane wcze$niej regularyzacje norma



¢y czy maksymalizacja entropii. Jedyna jego wada byta mozliwo$é powstania fatszywych
pikéw w przypadku probek polidyspersyjnych tzn. charakteryzujacych sie szerokim pro-
filem rozkladu wspoétczynnikéw dyfuzji. Tym problemem zajeliSmy sie pozniej, w pracy
[14].

Kolejna publikacja wykonana zostata we wspotpracy z francuskim zespotem, ktorg
nawigzatem podczas sympozjum NMR w Instytucie Chemii Organicznej PAN. Dotyczyta
czesto dyskutowanego aspektu NUS, mianowicie mozliwosci wzmocnienia czulosci po-
miaru dzieki probkowaniu dopasowanemu do relaksacji sygnatu, tj. gestszemu w poczat-
kowej czesci FID. Istnial szereg prac pokazujacych ten efekt (np. Rovnyak et al., Magn.
Reson. Chem., 2011), jednak nie rozwazaly one ograniczen algorytmow rekonstrukcyjnych
w przypadku probkowania o gestosci gasnacej wyktadniczo ze zbyt duza stata zaniku. W
pracy [5] wykorzystalem zalozenia teorii CS, aby sformalizowaé te ograniczenia. Teoria
pokazuje, ze najbardziej skuteczne jest probkowanie czysto losowe, a wszelkie odchylenia
od niego, takie jak probkowanie gasnace wraz z sygnatem, moga powodowaé¢ problemy
w rekonstrukeji. Wtasnos¢ podprobkowanej macierzy F znana jako restricted isometry
property (RIP) pozwala oceni¢, czy dane probkowanie daje szanse na doktadne odtwo-
rzenie wszystkich K-rzadkich wektoréw S. Im mniejsze sg stale izometryczne §2" i §720%
w nieréwnosci spetnionej dla takich wektorow:

(1 —o%") lISIZ, < IF - SIE, < (1+ 67 [ISIIF, (4)

tym wieksza jest szansa dokladnej rekonstrukcji za pomoca CS. Gwarancja rekon-
strukcji wszystkich wektorow K-rzadkich jest bardzo niewielka, gdyz wymaga (4v/2 —
3)65un + 679 < 4(/2 — 1). Jednak nawet jesli ten warunek nie jest spelniony, wartosci
stalych izometrycznych dobrze odzwierciedlaja “jakos¢” probkowania. Pewng trudnoscia
jest obliczenie ich, jednak jest to mozliwe przy uzyciu zaawansowanych algorytmow. Jeden
z nich wykorzystano w pracy do pokazania, ze schematy probkowania o silnie zanikaja-
cych gestosciach daja wysokie wartosci statych izometrycznych. Pokazalem réwniez, jak
wygladaja bledy rekonstrukeji przy uzyciu takiego probkowania (falszywe rozszczepienia
pikow w widmie) oraz jak znalez¢ optimum pomiedzy wzmocnieniem stosunku sygnatu do
szumu przy uzyciu “gasnacego probkowania”, a zaburzeniami rekonstrukeji. Optymalne
probkowanie zostato wykorzystane w autokorelacyjnych eksperymentach dwuwymiaro-
wych, w ktorych wspotautorzy pracy rejestrowali sygnat deuteru ze zwiazkoéw chiralnych
umieszczonych w chiralnym cieklym krysztale PBLG, w celu rozdzielenia widm enancjo-
merow. Eksperymenty charakteryzowalty sie niska czutoscig, gdyz byly prowadzone na
zwiazkach nie wzbogaconych w deuter. Zastosowanie optymalnego NUS i rekonstrukcji
CS pozwolito uzyska¢ widma lepsze niz otrzymane z klasycznego probkowania.

W lipcu 2013 roku otrzymatem grant HARMONIA na wspoétprace z dr Diana Bernin
ze Szwedzkiego Centrum NMR w Goéteborgu. Celem projektu bylo zbadanie mozliwosci
stworzenia dyfuzyjnych technik NMR do badania mieszanin metabolitow.

W pracach [6] i [7] zajmowalem sie realizacja koncepcji potaczonego, jednoczesnego
probkowania niejednorodnego przestrzeni sygnatu poddawanej ILT (np. zaniku dyfuzyj-
nego) i tej poddawanej FT. Rzut oka na réwnaniaipozwala zaproponowaé nastepujace
sformutowanie funkcjonatu, ktérego minimalizacja pozwoli szybko i doktadnie uzyskaé
widmo w eksperymentach takich jak 3D HSQC-DOSY. Postaé¢ funkcjonatu przedstawia
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sie nastepujaco:
min [PQ —allf, +7/IQll

gdzie P jest kombinowana transformata FT-ILT:

P=F®®

q jest wektorem prébek posrednio mierzonego wymiaru sygnatu:

N
q(t1,9) ZSZ t1) ® ¥;(9g)
=1

a Q jego widmem.

Praca [6] byla krotkim komunikatem na konferencji dotyczacej przetwarzania sygna-
tow, przedstawionym z nadzieja, ze koncepcja moze znalezé szersze zastosowania poza

NMR.

W pracy [7] pokazalismy zastosowanie metody do uzyskania widma tréjwymiarowego
z posrednio mierzonym wymiarami czestosci i dyfuzji (3D HSQC-iDOSY), w ktorych nie-
jednorodnie probkowano przestrzen gradientoéw i czasu ewolucji. Wiernos$¢ rekonstrukeji
przetestowaliémy na widmie mieszaniny czterech zwiazkow, ktore wystepuja w probkach
metabolitow (cytrynian, tauryna, alanina, 2,4,6-trimetyloalanina) oraz na dwusktadni-
kowej probce rutyny i kwercetyny, ktora, ze wzgledu na podobienistwo tych zwiazkéw
charakteryzowalta si¢ degeneracja czestosci rezonansowych i dopiero wspomniane widmo
trojwymiarowe mogtlo je rozdzieli¢. Dosé zaskakujacym rezultatem byto uzyskanie precyzji
odtworzenia wspotczynnikow dyfuzji znacznie przewyzszajacej klasyczne podejscie oparte
na jednorodnym probkowaniu przestrzeni czasu ewolucji, powtarzanym przy kilku war-
tosciach gradientu kodujacego dyfuzje. Przedstawiona przez nas metoda dawata wyniki
lepsze niz trwajacy nawet 2.5x dluzej klasyczny eksperyment. Obecnie trwajg prace nad
wykorzystaniem techniki w pomiarach relaksacji biatek.

Publikacja [8] byta pierwsza z cyklu prac omawiajacych teorie i mozliwe zastoso-
wania czasorozdzielczego probkowania niejednorodnego z przetwarzaniem CS. Podstawa
metody jest prowadzenie probkowania posrednio mierzonych wymiaréw eksperymentu
dwu- 1 wiecej- wymiarowego rownolegle do przebiegajacego w probcee procesu (przemiany
chemicznej lub fizycznej), ktory wpltywa na widmo. Poniewaz schemat probkowania jest
“potasowany”, mozna podzieli¢ go na réwnocenne, przekrywajace si¢ podzbiory i prze-
prowadzi¢ rekonstrukcje CS z kazdego z nich. W rezultacie otrzymuje sie zestaw widm
przypominajacych klatki filmu i tworzacych pseudowymiar czasowy obrazujacy zmiany
probki.

W pracy [8], na ktora sktadaly sie badania prowadzone we wspolpracy z firma Bruker
Biospin, pokazalismy zastosowania metody do sledzenia procesu termicznego rozwijania
biatka. Rownolegle do losowego probkowania posrednio mierzonego sygnatu w ekspe-
rymencie 2D N HSQC, zmienialismy temperature probki w tempie okoto 1 K/min
(szybkos¢ pozwalajaca uniknaé¢ znaczacych gradientoéw temperatury). Podzial danych na
podzestawy pozwalal w spos6b niemal ciagly zobrazowaé¢ zmiany przesunieé¢ chemicznych
oraz intensywnosci pikow wynikajace ze zmian struktury biatka w szerokim przedziale
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temperatur (293 K — 338 K). Dane uzyskane dla biatka ubikwityny ludzkiej i domeny SH3
biatka spektryny z moézgu kurzego dobrze pokrywaly sie z widmami z serii klasycznych,
konwencjonalnie probkowanych eksperymentow 2D PN HSQC wykonanych przy stalych
temperaturach. Zgodnos¢ byta niemal idealna dla przesunie¢ chemicznych, ale nieco gor-
sza w przypadku intensywnosci pikow. Efekt ten, wywotany dodatkowymi artefaktami
czasorozdzieleczego NUS, zbadalismy doktadniej w pracy [13]. W publikacji opisatem
rowniez problemy jakie moga wiaza¢ sie z niewtasciwym doborem wielko$ci podzbioru
danych, czyli tzw. "klatki“. W przypadku klatek zbyt matych, otrzymuje sie widmo o
niskim stosunku sygnalu do szumu oraz artefaktach pochodzacych z rekonstrukcji NUS.
W przypadku klatek zbyt duzych, problemem moze by¢ usrednianie efektow (przesunieé
pikéw i zmiany ich intensywnosci) po czasie, jaki potrzebny jest do zarejestrowania
jednego podzbioru.

Adaptacja metod CS do widm NMR jest potrzebna, ze wzgledu na fakt, iz widmo
NMR nie jest idealnie kompresowanlne. Sktada si¢ ono z pikéw o ksztatcie Lorentzowskim,
wiec nawet pojedynczy pik jest, $cisle rzecz biorac, nieskonczenie szeroki - w szczegdlnosci
za$ jego czesé dyspersyjna. Pomyst optymalizacji CS oparty na eliminacji czesci urojonej
widma przez skombinowanie podprobkowanego sygnatu FID z jego wlasnym "wirtualnym
echem” (Virtual Echo, VE) tj. odbiciem i sprzezeniem, zostal przetestowany i rozwiniety
we wspolpracy z zespotem prof. Vladislava Orekhova z Uniwersytetu w Goteborgu. Ja
zajatem sie jego implementacja w metodach CS oraz wytlumaczeniem jego dziatania w
oparciu o koncepcje minimalizacji rzadkosci. Wyniki zostaly opisane w pracy [9]. Uzycie
VE znacznie poprawito efektywnosé metod CS i pokrewnego SIFT (réwniez opartego na
koncepcji rzadkosci, ale ze $cisle zdefiniowanymi regionami bez pikéw, patrz Matsuki et
al. JACS, 2009, (13) 4648-4656), zwlaszcza dla niskich pozioméw probkowania. Jest to
zgodne z teorig CS, ktora wiaze liczbe punktéw probkowania potrzebnych do idealnej
rekonstrukeji z liczba znaczacych punktow widma, przy czym “znaczacy” oznacza cha-
rakteryzujacy sie duzag warto$ciag sumy modutéw czesci rzeczywistej i urojonej. Uzycie
VE posiada jedno ograniczenie, a mianowicie wymaga znajomosci ewentualnej poprawki
fazowej sygnatlu w wymiarach, w ktorych VE jest stosowane. W przypadku wymiarow
posrednio mierzonych faza zawsze jest jednak dobrze znana, o ile sekwencja impulsowa
eksperymentu zostala prawidtowo zaimplementowana. Co ciekawe, koncepcja VE po-
zwolita wythumaczy¢ efekt, ktory zauwazylem juz przy pierwszych testach algorytmow
CS, a mianowicie, ze jakos$¢ rekonstrukcji jest o wiele lepsza, jesli wejsciowy sygnat FID
przedtuzy sie dwukrotnie zerami w kazdym z rekonstruowanych wymiaréw (zerofilling).
Okazuje sie, ze kazdy z algorytmoéw rekonstrukeji rzadkiej, w ktorego minimalizowanym
funkcjonale wystepuje czton |[S||,, (a wigc zawierajacy cz¢$¢ Re i I'm), probuje wyzerowac
czesé urojong “konstruujac” VE. Dlatego tez uzasadnionym wydaje sie dokonanie tego
przed rekonstrukcja i zmniejszenie liczby niewiadomych w problemie rekonstrukcyjnym.
VE posiada jeszcze dodatkowy atut w przypadku widm 3D+, pozwala mianowicie na
rekonstrukcje wszystkich modulacji kwadraturowych (np.cosinus-cosinus, cosinus-sinus,
sinus-cosinus i sinus-sinus w przypadku 3D) w jednym problemie minimalizacyjnym,
tzn. wszystkie one moga by¢ odtworzone z odpowiednich sktadowych VE. W przypadku
klasycznego przetwarzania i uzycia bibliotek liczb zespolonych (a nie hiperzespolonych),
trzeba sygnatl 3D przetwarza¢ w dwoch krokach, odtwarzajac osobno sygnat cosinus i
sinus w jednym z wymiaréow.
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Publikacja [10] dotyczyta adaptacji jednej z najbardziej klasycznych metod CS, miano-
wicie algorytmu zachtannego orthogonal matching pursuit (OMP) do sygnatéw gasnacych,
takich jak sygnal NMR. Standardowy wariant OMP rozpoczyna rekonstrukcje widma od
wektora uzyskiwanego z bezposredniej FT danych NUS, a nastepnie w kazdej iteracji
odnajduje najwyzszy punkt takiego wektora i odejmuje od niego splot tego punktu z
tzw. funkcja odpowiedzi punktowej (point spread function, PSF'), czyli FT schematu
probkowania. Sam punkt dodawany jest do wektora wyjsciowego. Od znanego w spek-
troskopii NMR algorytmu CLEAN (Hogbom, Astron. Astrophys. Suppl., 1974; Barna et
al., Journ. Magn. Reson., 1988) odroznia go ortogonalizacja wyjsciowych komponentow
w kazdej iteracji. Zarowno CLEAN jak i OMP nie sa szczegodlnie efektywne w przypadku
sygnaléw NMR. Liczne optymalizacje CLEAN byly znane w literaturze, ale nie opieraty
sie one na formalizmie CS (a konkretnie na opisie matematycznym matching pursuit bez
ortogonalizacji). W naszej pracy zaproponowali$my modyfikacje OMP dostosowujaca me-
tode do widm NMR. Modyfikacja polegata na dodaniu dodatkowego kroku w algorytmie,
w ktorym wyszukiwana jest optymalna szerokos$¢ piku i splocie znalezionego maksimum
nie tylko z PSF, ale takze z odpowiednia krzywa Lorentza. Algorytm Lorentzian Peak
Matching Pursuit (LPMP), opracowany przez wspotautora pracy dr. Pawla Kasprzaka
i dostosowany przeze mnie do widm NMR, zostal poréwnany przez nas z innymi meto-
dami CS, m. in. IST, StOMP, COSAMP, OMP. Wszystkie z nich przewyzszyl jakoscia
rekonstrukeji w przypadku widm sktadajacych sie z pikow lorentzowskich.

Praca [11] byta druga (po [8]) publikacja dotyczaca zastosowan czasorozdzielczego
CS. Tym razem zbadaliSmy mozliwos¢ monitorowania reakcji wielosktadnikowych, na-
turalnych mieszanin fermentujacego mleka i maki za pomoca czasorozdzielczego widma
2D 13C HSQC. Reakcje chemiczne r6znia sie od omawianego w [8] procesu wymuszonego
temperaturag - nie mozna ich w tatwy sposéb zatrzymac¢ w celu przeprowadzenia klasycz-
nego pomiaru. W tej sytuacji, dwuwymiarowy pomiar CS jest jedyna alternatywsa dla
serii widm jednowymiarowych, ktore jednak (jak pokazano w pracy [11]) nie posiadaja
wystarczajacej rozdzielczosci by sledzi¢ nawet podstawowe produkty reakcji. W publikacji
pokazalidémy, ze intensywnoéci pikow w widmie czasorodzielczym dobrze odzwierciedlaja
przebieg reakcji. Ponadto fakt, ze profile czasowe intensywnosci pikow nalezacych do
substratow tej samej reakcji sa skorelowane, pozwala na rozdzielenie widma mieszaniny
na “pod-widma” sktadnikoéw. Podejscie takie moze by¢ zatem dobra alternatywsa dla widm
DOSY. Potrzebna jest jedynie adaptacja narzedzi statystycznej spektroskopii korelacyjnej
(STOCSY), tak aby mozna byto przetwarza¢ wydajnie ogromne zestawy danych. W tym
celu planowane jest stworzenie algorytméow STOCSY operujacych na pikach, zamiast na
punktach widma.

Rozwoj metod spektroskopii czasorozdzielczej opartej na NUS/CS jest gtownym zada-
niem projektu OPUS 9 “Czasorozdzielcza N-wymiarowa spektroskopia do monitorowania
procesow fizycznych i chemicznych”, ktory bedzie realizowany w latach 2016-2018.

Publikacja [12] stanowi przyklad efektywnego zastosowania CS, odmienny nieco od
przedstawionego w [3|, gdyz dotyczacy widm biatek. Jest to jednoczesnie przypadek, gdzie
zastosowanie CS jest szczegolnie efektywne, ze wzgledu na dobra kompresowalnosé widm.
Przedstawione w pracy techniki dwuwymiarowe stuzg selektywnemu wzbudzeniu sygna-
tow jader wybranych aminokwasoéw w czasteczkach badanego biatka. W rezultacie, liczba
pikow w widmie jest bardzo niewielka i mozna je skutecznie odtworzy¢ z niewielkiego
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zestawu danych.

W pracy [13| zajatem sie problemem artefaktow wystepujacych w widmach czasoroz-
dzielezych z przetwarzaniem CS. Przypominaja one szum, a ich przyczyng jest zmiana
parametrow sygnalu w czasie pomiaru. Efekt ten byt wezesniej doktadnie oméwiony dla
widm klasycznie probkowanych, gdzie prowadzil do zmiany ksztaltu pikéw przez splot z
FT funkeji opisujacej zmiane. W przypadku probkowania “potasowanego” funkcja ta (i jej
FT), niezaleznie od przebiegu w czasie rzeczywistym, przybieraja w funkcji czasu ewolucji
ksztalt szumu. W publikacji zaprezentowalem teorie pozwalajaca przewidzie¢ stosunek
wysokosci piku do poziomu tego szumu (artefaktow). Jako przyktad weryfikujacy teorie
wybratem widma 2D NOESY, w ktorych wierne odtworzenie intensywnosci pikow jest
szczegOlnie wazne, poniewaz niosa one informacje o odlegtosciach miedzy skorelowanymi
jadrami. W przedstawionej technice NOESY z czasorozdzielczym CS czas ewolucji t;
poddawany byt potasowanemu NUS, za$ dtugos$¢ czasu mieszania zmieniala sie liniowo.
W ten sposdb kazdemu podzbiorowi zestawu danych odpowiadal pewien $éredni czas
mieszania, a intensywno$¢ piku w funkcji tegoz tworzyta krzywa nabudowania efektu
Overhausera (nOe build-up curve). W klasycznym podejsciu taka funkcje uzyskuje sie
przez pomiar przynajmniej dwoch eksperymentéow 2D NOESY z pelnym probkowaniem,
kazdego przy innym (lecz stalym w danym eksperymencie) czasie mieszania. Nachylenie
prostej dopasowanej do zmierzonych punktéw wykresu intensywnosci piku w funkcji
czasu mieszania pozwala wyznaczy¢ odlegtos¢ miedzy jadrami. Problemem moga by¢
jednak odchylenia od liniowosci wynikajace z dyfuzji spinowej i relaksacji. Jesli zestaw
danych sktada sie z zaledwie dwoch punktéw, odchylenie takie moze by¢ nieuchwytne.
Dlatego zaproponowany eksperyment CS pozwala na uzyskanie w szybkim czasie bardziej
kompletnych danych. O ich przewadze $wiadczyl fakt, ze odlegloéci miedzyjadrowe z
dobra doktadnoscia udawato sie dobrze odtworzy¢ z liczby probek znaczaco mniejszej
niz odpowiadajaca dwém widmom z pelnym probkowaniem. Przyktadowo, eksperyment
2D NOESY czasorozdzielczym NUS przeprowadzony na probce strychniny w CDCl, ze
zmiang czasu mieszania od 300 ms do 700 ms i probkowaniem przy uzyciu zaledwie 340
punktow pozwolit wyznaczy¢ odlegto$ci miedzyjadrowe z ponad trzykrotnie mniejszym
bledem, niz dwa klasyczne eksperymenty przy stalym czasie mieszania 300 i 700 ms (512
punktow). Przyczyna mogt byé fakt, ze 700 ms lezalo w obszarze nieliniowym krzywej
nOe, gdyz uzycie klasycznych widm 300 i 600 ms pozwolito osiagna¢ wynik o jakosci
poréwnywalnej do uzyskanego z NUS. Swiadczy to o niewielkim bledzie pomiarowym
zaroponowanej metody oraz mniejszej jej podatnosci na bledy grube, takie jak przeszaco-
wanie wielkosci obszaru liniowosci krzywej nOe. Najwazniejszym osiggnieciem omawianej
pracy nie bylo jednak zaprezentowanie nowej techniki NOESY, ale zweryfikowanie przy
jej pomocy przewidywan dotyczacych poziomu artefaktéw zwigzanych z czasorozdziel-
czym NUS. Jak si¢ okazalo, tendencja przewidziana teoretycznie i wiazaca stosunek piku
do artefaktow z szybkoscia zmiany intensywnosci piku wewnatrz klatki znalazta dobre
potwierdzenie w eksperymentach.

Ostatnia publikacja z prezentowanego cyklu [14], dotyczyta analizy mozliwosci “kon-
trolowanego” odejscia od regularyzacji rzadkiej w widmach w ktorych piki charakteryzuja
sie znaczng szerokoscia. Cho¢ tego typu problemy mozna znalezé rowniez w wymiarach
czestotliwosciowych (np. w eksperymentach w ciele stalym), to jednak ze wzgledu na
zagadnienia, z jakimi mieliSmy do czynienia we wspotpracujacych grupach, zdecydowatem
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o opracowaniu rozwigzania dla odwrotnej transformacji Laplace’a (ILT) uzywanej w wid-
mach dyfuzyjnych. Z poprzedniej pracy nt. regularyzacji rzadkiej w ILT [4] wiedzialem,
ze moze ona powodowaé¢ problemy ze sztucznym podziatem pikéw w przypadku widm
probek polidyspersyjnych, tzn. charakteryzujacych sie szerokim (i nieznanym) rozktadem
wspotczynnikow dyfuzji zwiazanym z duzym zakresem mas czasteczkowych. W pracy
[14] przypomniany zostal matematyczny dowodd, iz uzycie w czlonie regularyzacyjnym
rownania 3| norm wyzszych niz 1 prowadzi do “wygtadzania” wyniku. Zatem, w przypadku
probek polidyspersyjnych uzycie takiej regularyzacji moze pozwoli¢ na wierniejsze odtwo-
rzenie widma. Oczywiscie, w przypadku gdy rzeczywisty rozktad wspotczynnikow dyfuzji
nie jest znany, nie jest znana rowniez optymalna norma ¢, (1 < p < 2). Zaproponowalismy
prosta, lecz skuteczng metode jej znalezienia przez powtorzenie rekonstrukeji dla réznych
warto$ci normy i wyboér tej, ktora dawala najlepsze dopasowanie po stronie sygnatu.
Dwa eksperymentalne testy nowego rozwiazania wykazaly jego skutecznos¢. Pierwszy,
opieral sie na pomiarze widm serii syntetycznych prébek polimeréw politlenku etylenu
o réznych profilach dyfuzji - zaréwno srednim wspotczynniku, jak i szerokosci jego roz-
ktadu. Okazato sie, ze wartos¢ p dobrze koreluje sie z tym ostatnim parametrem. Drugi
test polegal na przeprowadzeniu reakcji, w ktorej zmienia sie polidyspersyjnosé probki i
jej monitorowaniu za pomoca eksperymentu podobnego do czasorozdzielczego NUS, ale
zawierajacego potasowane probkowanie gradientéow kodujacych dyfuzje. W eksperymencie
tym heparyna o duzej masie czasteczkowej ulegata wielogodzinnej reakcji rozktadu pod
wplywem enzymu heparynazy. Rozktad powodowal powstanie mniejszych fragmentéw o
do$é przypadkowej wielkosci, a przez to zmiane zaréwno Sredniego wspotczynnika dyfuzji
(zmniejszenie), jak rowniez szerokosci jego rozktadu (zwiekszenie). W pracy pokazalismy,
ze szybkosci zmian obu tych wielkosci sa skorelowane ze soba, jak rowniez z szybkoscia
narastania w widmie 'H NMR piku innego produktu reakcji tj. kwasu uronowego.

Podsumowanie najwazniejszych osiagnie¢ zwigzanych z zaprezentowanym
cyklem publikacji:

e Udowodnienie mozliwosci zastosowan algorytmoéw CS w rekonstrukeji widm NMR
z niepetnych danych oraz pokazanie ich zastosowan w badaniach malych czasteczek
oraz makromolekut

e Opracowanie modyfikacji metod CS w celu dostosowania do sygnatu NMR - probko-

wanie dopasowane do relaksacji (ocena granic stosowalnosci), virtual echo, algorytm
LPMP

e Zastosowanie regularyzacji rzadkiej w eksperymentach dyfuzyjnych oraz kombino-
wane probkowanie w transformacie FT /ILT

e Opracowanie teorii i technik czasorozdzielczych dla eksperymentéw korelacyjnych
homo- i heterojgdrowych oraz dyfuzyjnych.

Znaczenie osiagnieé dla rozwoju spektroskopii NMR:

e Powstale algorytmy zostaly zaimplementowane w darmowym programie MddNMR
oraz stanowiag modul NUS programu TopSpin obstugujacego spektrometry firmy
Bruker, najwiekszej na $wiecie firmy z branzy NMR.

e Algorytmy sa uzywane przez setki laboratoriéw na Swiecie, przy czym sposrod
spektakularnych zastosowan warto wymienic:
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— T. Wauer, M. Simicek, A. Schubert, and D. Komander. Mechanism of phospho-
ubiquitin-induced parkin activation. Nature, 524(7565):370-374, 2015

— T. Didenko, A. Proudfoot, S.K. Dutta, P. Serrano, and K. Wiithrich. Non-
Uniform Sampling and J-UNIO Automation for Efficient Protein NMR Struc-
ture Determination. Chemistry - A European Journal, 21(35):12363-12369, 2015

— J. Sauri, N. Marco, R.T. Williamson, G.E. Martin, and T. Parella. Exten-
ding long-range heteronuclear NMR, connectivities by HSQMBC-COSY and
HSQMBC-TOCSY experiments. Journal of Magnetic Resonance, 258:25-32,
2015

— Christina M Thiele and Wolfgang Bermel. Speeding up the measurement of
one-bond scalar (1J) and residual dipolar couplings (1D) by using non-uniform
sampling (NUS). J Magn Reson, 216:134-143, 2012

e Stworzylem zesp6l naukowy w Centrum Nowych Technologii zajmujacy sie tworze-
niem dedykowanych rozwiazan NMR dla wspotpracujacych z nami grup chemicznych
i biologicznych

e Doprowadzitem do powstania spotki spin-off z udziatem UW Spektrino Sp. z o.o.,
w ktorej jestem Prezesem Zarzadu. Spotka zajmuje sie komercjalizacja opracowywa-
nych rozwiagzan, np. w chwili obecnej wspottworzy serwer umozliwiajacy przetwa-
rzanie danych NUS w przyjazny uzytkownikowi sposéb.

5 Omowienie pozostalych osiggnieé naukowo-badawczych

Po ukonczeniu studiéw doktoranckich bratem jeszcze przez pewien czas udzial w pracach
nad rozwojem opracowanej w ich ramach metody opartej na bezposredniej transformacji
Fouriera sygnalu NUS. Metoda ta, w przeciwienstwie do CS, nie prébowala rekonstruowacé
niemierzonych punktow sygnatu, ale zaktadata, ze sa one réwne zero. Zaletg metody jest
duza wydajnos¢ obliczeniowa, co predestynuje ja do zastosowann w duzych zestawach
danych, np. widmach wysokowymiarowych (4D+). Wade zas stanowia przypominajace
szum artefakty, ktorych zrodlem jest wspomniane zgrubne zalozenie o punktach sygnatu
pominietych przy pomiarze. Kazdy pik w widmie jest spleciony z wspomniana powyzej
funkcja odpowiedzi punktowej (PSF).

Powstajace artefakty przypominaja szum nie tylko wygladem, ale rowniez wtasci-
wosciami, np. stosunek wysokosci pojedynczego piku do poziomu “splecionych z nim”
artefaktow skaluje sie z pierwiastkiem liczby punktéw probkowania (patrz praca |i]).
Oznacza to, ze tak prosta metoda przetwarzania danych jest czesto w zupelnosci wystar-
czajaca w przypadku eksperymentéw wysokowymiarowych, w ktorych i tak, ze wzgledu na
niska czutosé, trzeba zebraé¢ duzo punktéw pomiarowych. Wyjatek stanowia widma typu
TOCSY lub NOESY o duzym zakresie intensywnosci pikéw. Jednakze w przypadku widm
shuzacych np. przypisaniu sygnatow szkieletu biatka bezposrednia transformacja Fouriera
daje duze mozliwosci. Nowe eksperymenty tego typu zostaly opisane w pracach [i, iv,v].
Ponadto, ze wzgledu na fakt, ze nie probujemy rekonstruowaé¢ pelnego sygnatu, mozna
ograniczy¢ widmo do obszaréw w ktorych spodziewamy sie pikéw. Na takim zabiegu
opiera sie technika Sparse Multidimensional Fourier Transform (SMFT) opisana w pracy
(iii).

Oproécz prac nad rozwojem technik wysokowymiarowych, byltem wspotautorem kilku
prac przegladowych dotyczacych nowych metod przetwarzania sygnalu NMR opartych
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na oszczednym probkowaniu [iii,vi,vii,x,xi|. Realizowatem réwniez standardowe pomiary
NMR, np. opisane w pracy (vii).

W czasie pracy w Centrum Nowych Technologii UW zostatem zwolniony z obowiazkéw
dydaktycznych, ale powierzono mi zadanie organizacji laboratorium NMR od podstaw,
tzn. zdobycie funduszy na optacanie zespotu, utrzymanie aparatury, urzadzenie pomiesz-
czen w nowowybudowanym budynku oraz re-instalacje spektrometru Varian 700 MHz
dzialajacego wczesniej na Wydziale Chemii UW. Wszystkie te zadania realizowalem z
sukcesem - zespoét liczy obecnie sze$é 0so6b finansowanych z grantow, a zestaw aparatury
wkrotce powiekszy sie o mini-spektrometr typu benchtop.
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1 Wykaz opublikowanych prac naukowych lub twérczych prac zawodowych
oraz informacja o osiggnieciach dydaktycznych, wspétpracy naukowej i popu-
laryzacji nauki

(a) Wykaz publikacji stanowiacych osiagniecie naukowe, o ktérym mowa w
art.ust. 2 ustawy

(A) Tytul osiagniecia naukowego: “Rzadkie i prawie-rzadkie reprezentacje
w problemach spektroskopii NMR”

(B) Publikacje wchodzace w sklad osiagniecia naukowego:

(1) K. Kazimierczuk and V.Yu. Orekhov. Accelerated NMR spectroscopy by using
compressed sensing. Angewandte Chemie - International Edition, 50(24):5556-5559, 2011

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na implementacji algorytmoéow IRLS i IST
w $rodowisku MATLAB, wykonaniu symulacji, przetworzeniu danych z eksperymentow
NMR i ich analizie statystycznej. Napisalem réwniez cze$¢ manuskryptu. Moj wktad
oceniam na 70%. IF(2011)=13,455 liczba cytowan=90

(2) K. Kazimierczuk and V.Yu. Orekhov. A comparison of convex and non-convex
compressed sensing applied to multidimensional NMR. J. Magn. Reson., 223:1-10, 2012

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
symulacji, przetworzeniu danych z eksperymentéw NMR i ich analizie statystycznej. Na-
pisalem rowniez 50% manuskryptu. Kierowalem projektem IUVENTUS PLUS, z ktorego
wspotfinansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Mo6j wktad
oceniam na 80%. IF(2012)=2,300 liczba cytowan—=13

(3) M. Misiak, W. Kozminski, K. Chmurski, and K. Kazimierczuk. Study of near-
symmetric cyclodextrins by compressed sensing 2D NMR. Magnetic Resonance in Che-
mistry, 51(2):110-115, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czedci koncepcji pracy,
wykonaniu eksperymentow, przetworzeniu danych i analizie efektywnosci metody na ich
podstawie. Napisalem rowniez czes¢ manuskryptu. Kierowatem projektem IUVENTUS
PLUS, z ktorego wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. M6j wklad oceniam na 40%. IF(2013)=1,528 liczba cytowan—=3

(4) M. Urbanczyk, D. Bernin, W. Kozminski, and K. Kazimierczuk. Iterative thre-
sholding algorithm for multiexponential decay applied to PGSE NMR data. Analytical
Chemistry, 85(3):1828-1833, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu cze$ci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej) i czesci analizy efektywnosci metody. Napisatem
rowniez czes¢ manuskryptu. Kierowatem projektem IUVENTUS PLUS, z ktorego wspotfi-
nansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. M6j wktad oceniam
na 30%. IF(2013)=5,825 liczba cytowan—=2

(5) K. Kazimierczuk, O. Lafon, and P. Lesot. Criteria for sensitivity enhancement
by compressed sensing: Practical application to anisotropic NAD 2D-NMR spectroscopy.
Analyst, 139(11):2702-2713, 2014

Moj wktad w powstanie pracy polegal na opracowaniu koncepcji teoretycznej czesci
pracy, wykonaniu symulacji oraz przetworzeniu i analize danych eksperymentalnych.
Kierowatem projektem ITUVENTUS PLUS i SONATA BIS 2 z ktorych wspotfinansowane



byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Mo6j wklad oceniam na 60 %.
IF(2014)=4,107 liczba cytowan=8

(6) Mateusz Urbanczyk and Krzysztof Kazimierczuk. A method for joint sparse
sampling of time and gradient domains in diffusion-ordered NMR spectroscopy. In Signal
Processing Symposium (SPS), 2013, pages 1-6. IEEE, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czeéci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej) i czesci analizy efektywnosci metody. Napisatem
rowniez cze$¢ manuskryptu. Kierowalem projektem HARMONIA i SONATA BIS 2 z
ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wktad oceniam na 50%. IF(2013)=0 liczba cytowan=0

(7) M. Urbariczyk, W. Kozminski, and K. Kazimierczuk. Accelerating diffusion-
ordered NMR spectroscopy by joint sparse sampling of diffusion and time dimensions.
Angewandte Chemie - International Edition, 53(25):6464-6467, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu cze$ci koncepcji pracy
(pomyst uzycia regularyzacji rzadkiej), wykonaniu czesci eksperymentow i czesci ana-
lizy efektywnosci metody. Napisatem rowniez cze$é manuskryptu. Kierowatem projektem
HARMONTIA i SONATA BIS 2, z ktérych wspotfinansowane byty badania. Jestem auto-
rem korespondencyjnym pracy. Moj wktad oceniam na 35%. IF(2014)=11,261 liczba
cytowan=2

(8) W. Bermel, R. Dass, K.-P. Neidig, and K. Kazimierczuk. Two-dimensional NMR
spectroscopy with temperature-sweep. ChemPhysChem, 15(11):2217-2220, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
symulacji 1 przygotowaniu algorytmoéw przetwarzania danych. Napisatem réwniez duza
cze$¢ manuskryptu. Kierowalem projektami ITUVENTUS PLUS i SONATA BIS 2, z
ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wktad oceniam na 70%. IF(2014)=3,419 liczba cytowan=2

(9) M. Mayzel, K. Kazimierczuk, and V.Yu. Orekhov. The causality principle in the
reconstruction of sparse NMR spectra. Chemical Communications, 50(64):8947-8950,
2014

Moj wkitad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci teorii, wykonaniu
i analizie symulacji i przygotowaniu algorytméw przetwarzania danych z czedci pracy
dotyczacych compressed sensing. Kierowatem projektami IUVENTUS PLUS i SONATA
BIS 2, z ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. M6j wklad oceniam na 40%. IF(2014)=6,834 liczba cytowan—==8

(10) K. Kazimierczuk and P. Kasprzak. Modified OMP algorithm for exponentially
decaying signals. Sensors (Switzerland), 15(1):234-247, 2014

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czedci teorii dotyczacej
bezposrednio spektroskopii NMR oraz wykonaniu i analizie danych eksperymentalnych.

Napisalem réowniez cze$é manuskryptu. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Moj
wklad oceniam na 50%. IF(2014)=2,245 liczba cytowan—=2

(11) Rupashree Dass, Wiktor Kozminski, and Krzysztof Kazimierczuk. Analysis of
complex reacting mixtures by time-resolved 2D NMR. Analytical Chemistry, 87(2):1337—
1343, 2015

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wykonaniu
czesci eksperymentow i przygotowaniu czesci algorytméw przetwarzania danych. Napisa-



tem réwniez cze$¢ manuskryptu. Kierowatem projektami IUVENTUS PLUS i SONATA
BIS 2, z ktorych wspotfinansowane byty badania. Jestem autorem korespondencyjnym
pracy. Mo6j wktad oceniam na 50%.

IF(2014)=5,636 liczba cytowan—3

(12) A. Piai, L. Gonnelli, I. C. Felli, R. Pierattelli, K. Kazimierczuk, K. Grudziaz,
W. KoZminski, and A. Zawadzka-Kazimierczuk. Amino acid recognition for automatic
resonance assignment of intrinsically disordered proteins. Journal of Biomolecular NMR,
pages 1-15, 2016

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na przeprowadzeniu serii rekonstrukcji widm
NMR za pomocy algorytmow CS. Wkiad oceniam na 10%. IF(2014)=3,141 liczba
cytowan—=0

(13) R. Dass, P. Kasprzak, W. Kozmiriski, and K. Kazimierczuk. Artifacts in time-
resolved NUS: A case study of NOE build-up curves from 2D NOESY. Journal of magnetic
resonance, 265:108-116, 2016

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan, wyko-
naniu czesci eksperymentéw i przygotowaniu czesci algorytmoéow przetwarzania danych.
Napisatem rowniez cze$¢é manuskryptu. Kierowalem projektem SONATA BIS 2, z ktorego
wspotfinansowane byly badania. Jestem autorem korespondencyjnym pracy. Mo6j wktad
oceniam na 40%. IF(2014)=2,51 liczba cytowan=0

(14) M. Urbariczyk, D. Bernin, A. Czuron, and K. Kazimierczuk. Monitoring po-
lydispersity by NMR diffusometry with tailored norm regularisation and moving-frame
processing. The Analyst, 141(5):1745-1752, 2016

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu koncepcji badan (uzy-
cie regularyzacji “wygtadzajacych”). Napisalem rowniez cze$¢ manuskryptu. Kierowatem
projektami SONATA BIS 21 HARMONIA, z ktorych wspotfinansowane byty badania. Je-
stem autorem korespondencyjnym pracy. M6j wklad oceniam na 30%. IF(2014)=4,107
liczba cytowan=0

Sumaryczny impact factor monotematycznego cyklu publikacji wchodza-
cego w sklad rozprawy habilitacyjnej wedlug listy Journal Citation Reports,
zgodnie z rokiem opublikowania: 59,534

2 Wykaz innych (nie wchodzacych w sklad osiagniecia wymienionwego w pkt
I) opublikowanych prac naukowych oraz wskazniki dokonann naukowy

A Publikacje znajdujace sie w bazie JCR
Prace opublikowane przed obrong pracy doktorskiej:

i. K. Kazimierczuk and W. Kozminski. Efficient compensation of low-frequency ma-
gnetic field disturbances in NMR with fluxgate sensors. Journal of Magnetic Resonance,
174(2):287-291, 2005

Moj wklad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci koncepcji badan
oraz wykonaniu rozwigzania ktore zostalo opisane w pracy. M6j wktad oceniam na 50%.
IF(2005)=2,418 liczba cytowarn—13



ii. K. Kazimierczuk, W. Kozmiriski, and [. Zhukov. Two-dimensional Fourier trans-
form of arbitrarily sampled NMR data sets. Journal of Magnetic Resonance, 179(2):323~
328, 2006

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu idei metody oraz wykonaniu
programéw do prztetwarzania danych wg metody opisanej w pracy. Mo6j wklad oceniam
na 40%. IF(2006)=2,076 liczba cytowan—=96

iii. K. Kazimierczuk and W. Kozminski. On the influence of low-frequency magnetic
field disturbances on basic high resolution NMR experiments. Polish Journal of Chemi-
stry, 80(7):1119-1124, 2006

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu czesci obserwacji poczynionych
przy implementacji rozwiazania z pracy (i). M6j wktad oceniam na 40%. IF(2006)=0,491
liczba cytowan—0

iv. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski, and I. Zhukov. Random sampling
of evolution time space and Fourier transform processing. Journal of Biomolecular NMR,
36(3):157-168, 2006

Moj wkiad w powstanie tej pracy polegatl na opracowaniu czesci idei metody oraz
udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania danych wg metody opisanej w pracy.
Moj wklad oceniam na 35%. IF(2006)=1,791 liczba cytowan=73

v. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski, and I. Zhukov. Lineshapes and
artifacts in Multidimensional Fourier Transform of arbitrary sampled NMR data sets.
Journal of Magnetic Resonance, 188(2):344-356, 2007

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci idei metody, przepro-
wadzeniu czesci eksperymentéw oraz udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 35%. IF(2007)=2,253
liczba cytowan—=>52

vi. K. Kazimierczuk, M. Misiak, A. Zawadzka, and W. KoZzminski. Progress in struc-
tural studies of proteins by nmr spectroscopy. Polimery/Polymers, 52(10):736-744, 2007

Moj wkiad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu metod rekonstrukcji podprob-
kowanych widm NMR. Napisalem réowniez czes¢ manuskryptu. Mo6j wktad oceniam na
25%. IF(2007)=1,376 liczba cytowan=2

vii. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski, and [. Zhukov. Determination
of spin-spin couplings from ultrahigh resolution 3D NMR spectra obtained by optimized
random sampling and multidimensional Fourier transformation. Journal of the American
Chemical Society, 130(16):5404-5405, 2008

Moj wktad w powstanie tej pracy polegat na opracowaniu czesci idei metody, przepro-
wadzeniu czesci eksperymentéw oraz udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 25%. IF(2008)=8,091
liczba cytowan—=24

viii. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, and W. Kozminski. Optimization of random time
domain sampling in multidimensional NMR. Journal of Magnetic Resonance, 192(1):123—
130, 2008

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci idei metody, przepro-
wadzeniu czesci eksperymentow oraz udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 45%. IF(2008)=2,438
liczba cytowan—>55



ix. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, and W. KozZminski. Narrow peaks and high
dimensionalities: Exploiting the advantages of random sampling. Journal of Magnetic
Resonance, 197(2):219-228, 2009

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci teorii, przeprowa-
dzeniu czesci eksperymentéw oraz udziale w wykonaniu programoéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 45%. IF(2009)=2,531
liczba cytowan=37

Prace opublikowane po obronie pracy doktorskiej:

i. A.Zawadzka-Kazimierczuk, K. Kazimierczuk, and W. Kozminski. A set of 4D NMR
experiments of enhanced resolution for easy resonance assignment in proteins. Journal
of Magnetic Resonance, 202(1):109-116, 2010

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czeSci teorii, przeprowa-
dzeniu czesci eksperymentéw oraz udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 35%. IF(2010)=2,333
liczba cytowan—21

ii. K. Kazimierczuk, A. Zawadzka-Kazimierczuk, and W. KoZminski. Non-uniform
frequency domain for optimal exploitation of non-uniform sampling. Journal of Magnetic
Resonance, 205(2):286-292, 2010

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opracowaniu czesci idei metody, przepro-
wadzeniu czesci eksperymentow oraz udziale w wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wklad oceniam na 30%. IF(2010)=2,333
liczba cytowan—=40

iii. K. Kazimierczuk, J. Stanek, A. Zawadzka-Kazimierczuk, and W. Kozmirski. Ran-
dom sampling in multidimensional NMR spectroscopy. Progress in Nuclear Magnetic
Resonance Spectroscopy, 57(4):420-434, 2010

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu metody wielowymiarowej de-
kompozycji w rekonstrukeji widm NMR. M6j wktad oceniam na 25%. IF(2010)=4,933
liczba cytowan—=47

iv. V. Motéackova, J. Novacek, A. Zawadzka-Kazimierczuk, K. Kazimierczuk, L. Zidek,
H. Sanderova, L. Krasny, W. Kozminski, and V. Sklenar. Strategy for complete NMR
assignment of disordered proteins with highly repetitive sequences based on resolution-
enhanced 5D experiments. Journal of Biomolecular NMR, 48(3):169-177, 2010

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Moj wktad oceniam na 10%.IF(2010)=3,047
liczba cytowan—>56

v. D. Lozhko, J. Stanek, K. Kazimierczuk, A. Zawadzka-Kazimierczuk, W. Kozminski,
I. Zhukov, and A. Kornelyuk. 'H, !3C, and N chemical shifts assignments for human
endothelial monocyte-activating polypeptide EMAP I1. Biomolecular NMR Assignments,
pages 1-5, 2012

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na wykonaniu programéw do przetwarzania
danych wg metody opisanej w pracy. Mo6j wktad oceniam na 10%. IF(2012)=0,82
liczba cytowan=1

vi. K. Kazimierczuk, Misiak M., J. Stanek, A. Zawadzka-Kazimierczuk, and KoZmin-

ski W. Generalized Fourier transform for non-uniform sampled data. Top Curr Chem,
316:79-124, 2012



Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu wtasciwosci uogélnionej trans-
formacji Fouriera w oszczednie probkowanych widmach NMR. M6j wktad oceniam na
25%.1F(2012)=8,456 liczba cytowan—=14

vii. L. Wu, A. Reymer, C. Persson, K. Kazimierczuk, T. Brown, P. Lincoln, B. Nordén,
and M. Billeter. Initial DNA interactions of the binuclear threading intercalator A,A-|u-
bidppz(bipy)4Ru2|4+: An NMR study with [d(CGCGAATTCGCG)|2. Chemistry - A
European Journal, 19(17):5401-5410, 2013

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na przeprowadzeniu eksperymentéow NO-
ESY. Napisatem rowniez fragmenty manuskryptu. Méj wktad oceniam na 10% . IF(2012)=5,696
liczba cytowan—6

viii. K. Kazimierczuk, J. Stanek, A. Zawadzka-Kazimierczuk, and W. Kozminski.
High-dimensional NMR spectra for structural studies of biomolecules. ChemPhysChem,
14(13):3015-3025, 2013 Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu metod
przetwarzania danych w oszczednie probkowanych wielowymiarowych widmach NMR.
Moj wktad oceniam na 25%. IF(2013)=3,36 liczba cytowan=13

ix. Philippe Lesot, Krzysztof Kazimierczuk, Julien Trébosc, Jean-Paul Amoureux,
and Olivier Lafon. Fast acquisition of multidimensional NMR spectra of solids and
mesophases using alternative sampling methods. Magnetic resonance in chemistry : MRC,
53(11):927-39, nov 2015

Moj wktad w powstanie tej pracy polegal na opisaniu metod rekonstrukcji rzadkiej
widm NMR. Napisatem rowniez czesé manuskryptu. Kierowatem projektem SONATA BIS
2 z ktorego wspotfinansowane byty badania. M6j wktad oceniam na 10%.1F(2014)=1,179
liczba cytowan=0

x. Krzysztof Kazimierczuk and Vladislav Orekhov. Non-uniform sampling: post-
Fourier era of NMR data collection and processing. Magnetic resonance in chemistry
s MRC, 53(11):921-6, dec 2015 Mo6j wklad w powstanie tej pracy polegatl na dokonaniu
przegladu i opisaniu wtasciwosci metod rekonstrukeji widm NMR w kontekscie mozliwego
wzrostu czulosci i poziomu artefaktéow. Napisatem réwniez ok. potowe manuskryptu.
Kierowatem projektem SONATA BIS 2 z ktorego wspotfinansowane byly badania. Moj
wktad oceniam na 50%.IF(2014)=1,179 liczba cytowan=1

Sumaryczny impact factor powyzszych publikacji wedtug listy Journal Ci-
tation Reports, zgodnie z rokiem opublikowania: 61.104

B Wynalazki oraz wzory uzytkowe i przemystowe, ktore uzyskaly ochrone i zostaty
wystawione na miedzynarodowych lub krajowych wystawach lub targach

BRAK

C Monografie, publikacje naukowe w czasopismach naukowych miedzynarodowych
lub krajowych innych niz znajdujace si¢ w bazie, o ktérej mowa pkt 1 B

BRAK

D Opracowania zbiorowe, katalogi zbioréw, dokumentacja prac badawczych,ekspertyz,
utworéw i dziel artystycznych

E Sumaryczny Impact Factor wedtug listy JCR zgodzie z rokiem opublikowania:
120,638

F Liczba cytowan wg bazy Web of Science (WoS): 593 (bez autocytowan); 703 (z
autocytowaniami)



G Indeks Hirscha wg bazy Web of Science (WoS): 15; 13 (bez autocytowan)

H Kierowanie miedzynarodowymi i krajowymi projektami badawczymi oraz udziat w

takich projektach:

Osobiscie zarzagdzane projekty:
Stypendium KOLUMB Fundacji na Rzecz Nauki Polskiej: "NMR toolbox for studying
intrinsically disordered proteins“

Grant IUVENTUS PLUS (nr IP2011 023171) Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa
Wyzszego: "Rekonstrukcja widm NMR z niepeilnych danych za pomoca algorytmow
Compressed Sensing*

SONATA-BIS 2 (nr 2012/07/E/ST4/01386) grant Narodowego Centrum Nauki: "Rzad-
kie i prawie-rzadkie reprezentacje w problemach spektroskopii NMR* (2013-2018)
HARMONIA (nr 2013/08/M/ST4,/00975) grant Narodowego Centrum Nauki: "Algo-
rytmy regularyzacyjne w przetwarzaniu widm mieszanin metabolitow* (2013-2014)
"Inkubator Innowacyjnosci grant Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzszego: "Statusino-
aplikacja mobilna do monitorowania spektrometrow NMR

OPUS 9 (ur 2015/17/B/ST4/04221) grant Narodowego Centrum Nauki, project:

"Czasorozdzielcza N-wymiarowa spektroskopia dla monitorowania proceséow fizycz-
nych i chemicznych ¢ (2016-2018)

Udzial w projektach:

N301 071 31/2159 "Opracowanie nowych metod spektroskopii NMR do badan struk-
turalnych biatek®, grant MNiSW for 2006-2009.

Polish-Slovenian bilateral cooperation 2008-2009 (National Institut of Chemistry
Ljubljana)

Sie¢ naukowa 2008-2009: ,, Nowe zastosowania spektroskopii magnetycznego rezonansu
jadrowego w chemii, biologii, farmacji i medycynie” MNiSW.

EAST NMR, “Enhancing Access and Services To East European users towards an
efficient and coordinated pan-European pool of NMR capacities to enable global
collaborative research and boost technological advancements”. Combination of a

Collaborative Project & Coordination and Support Action. (Proj. 228461) FP7-
Infrastructure project funded by the European Commission (2009-2013).

"Towards new applications of NMR spectroscopy in chemical and biomolecular struc-
tural studies® TEAM project of the Foundation for Polish Science for 2010-2014.
I Miedzynarodowe i krajowe nagrody za dziatalno$¢ naukowa albo artystyczna

2005 - Dyplom magistra chemii obroniony z wyré6znieniem i I nagroda w sesji poste-
rowej magistrantow

2007 - Nagroda im. Grabowskiego dla doktoranta Wydzialu Chemii UW

2008 - Stypendysta Fundacji na rzecz Nauki Polskiej (program START). Stypendium
przedtuzone na rok 2009.

2009 - Praca doktorska ,Metody szybkiej rejestracji widm NMR w badaniach struk-
turalnych” wyrézniona przez Rade Wydziatu Chemii UW.



2009 - Wybrany przez Fundacje na rzecz Nauki Polskiej jako delegat (,,Young resear-
cher”) na spotkanie z laureatami Nagrody Nobla z Chemii “Nobel Laureates Meeting”
w Lindau.

2010 Nagroda W. Kotosa za wyrdzniona prace doktorska.
2010 Stypendium KOLUMB ufundowane przez Fundacje na rzecz Nauki Polskiej

2010 Nagroda Prezesa Rady Ministrow za prace doktorska ,Metody szybkiej rejestra-
cji widm NMR w badaniach strukturalnych”

2014 Nagroda im. Swietostawskiego II stopnia przyznawana przez Polskie Towarzy-
stwo Chemiczne

2015 Nagroda wydawnictwa Wiley za najlepszy wyktad w dziedzinie NMR “Dynamic
non-uniform sampling”

J Wygtoszenie referatow na miedzynarodowych i krajowych konferencjach tematycz-

nych

1.

1l.

1i.

1v.

V1.

Vil.

Viil.

1X.

xl.

20-22 Sep 2007 NMR in Chemistry, Biology and Medicine, Warszawa, Poland (wy-
ktad, 1st Award in Young Scientist Contest) "Practical aspects of Multidimensional
Fourier Transform.” K. Kazimierczuk

18-23 May 2008, Computational Aspects - Biomolecular NMR Il Ciocco, Italy (wy-
ktad)” What can Multidimensional Fourier Transform do?” K. Kazimierczuk

2 Jun 2008, NMR School, Lodz, Poland (wyklad zaproszony) ¢ Wprowadzenie do
mechaniki kwantowej uktadéw spinowych. Reguty ewolucji” K. Kazimierczuk

11-15 Feb 2009 ” Magnetic Moments in Central Europe”, Otocec, Slovenia , (wy-
ktad) “Narrow peaks and high dimensionalities: Exploiting the advantages of random
sampling.” K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozmiriski

3-7.05.2010, 24-28.05.2010 Fundamentals of Protein NMR, A hands-on PhD course
on protein NMR Goteborg, Sweden (wyktad zaproszony & organizacja) "From FID
signal to NMR spectrum” Krzysztof Kazimierczuk

1.20-23.09.2010 Advanced Course on New Methods of Data Acquisition and Analysis
in Biomolecular NMR Goteborg, Sweden (wyktad zaproszony & organizacja) "How
to (and how not to) apply Fourier transform to non-uniformly sampled NMR signals”
Krzysztof Kazimierczuk

17-28.01.2011. Workshop ” Advanced protein NMR: structure and dynamics”, Uni-
versity of Gothenburg, wyktad zaproszony: "Non-uniform sampling — basic concepts”
Krzysztof Kazimierczuk.

27.01.2011, ”Advances in biomolecular NMR”, University of Gothenburg, wyktad
zaproszony ’Accelerated NMR with compressed sensing” Krzysztof Kazimierczuk,

Vladislav Orekhov.

27-30.04.2011 ,Bio-NMR Workshop: Acquisition and processing of sparsely sampled
NMR data”, Warsaw, wyktad zaproszony: ” Introduction to sparse sampling” Krzysz-
tof Kazimierczuk i éwiczenia "Determination of coupling constants”.

4-7.10.2011, Bio-NMR workshop, Vilnius, Lithuania, wyktad zaproszony & ¢wiczenia
” NMR signal processing”, Krzysztof Kazimierczuk

26-28 Sep 2012 NMR in Chemistry, Biology and Medicine, Warszawa , Poland .

Wyktad: 7 Compressed sensing in NMR spectroscopy”. K. Kazimierczuk, M. Misiak,
K. Chmurski, W. Kozminski, V.Yu. Orekhov

8



xii.

xiii.

Xiv.

XV.

XVi.

XVil.

XV1ii.

XiX.

XX.

xxi.

XXI11.

Xx1ii.

20-23 Nov 2012 Biomolecular NMR with Non-Uniform Sampling, Gothenburg, Swe-
den. Wyktad zaproszony i é¢wiczenia 7 CS in NMR spectroscopy®. K. Kazimierczuk

21 Nov 2012 Workshop on Fast Methods in NMR, Gothenburg, Sweden. Wyktad: ”
Compressed sensing in NMR spectroscopy®. K. Kazimierczuk, M. Misiak, K. Chmur-
ski, W. Kozminski, V.Yu. Orekhov

5-7 Jun 2013 Signal Processing Symposium, Jachranka, Poland, Wyktad: A combined
sparse sampling of time-gradient domain for NMR diffusometry and relaxometry*.
M. Urbanczyk, K. Kazimierczuk

5 May - 8 May 2014 — The 4th Bio-NMR Annual User Meeting, Warsaw, Poland,
Wyktad zaproszony: ” Sparse sampling in Non-frequency dimensions®. K. Kazimier-
czuk

24-26 September 2014, 8th symposium on Nuclear Magnetic Resonance in Chemistry,
Physics and Biological Sciences, Warszawa, wyktad: ” 2D NMR with temperature-
sweep“. W. Bermel, R. Dass, K. Neidig, K. Kazimierczuk

20-23 November 2014, IT Ogo6lnopolskie Sympozjum Interdyscyplinarne Inter-Mix
2014, Wyktad zaproszony: "Oszczedna spektroskopia NMR®, K. Kazimierczuk

25 Feb - 1 Mar 2015 "Magnetic Moments in Central Europe”, Krynica Zdréj , Poland,
wyktad zaproszony ” Sparsity in NMR and around” K. Kazimierczuk

14-20 Jun 2015 AMPERE XII NMR School, Zakopane, Poland wyktad zaproszony “
Sparsity in NMR spectroscopy” K. Kazimierczuk

5-10 Jul 2015 EUROMAR — Magnetic Resonance Meeting, Prague, Czech Republic,
wyktad: ” Dynamic non-uniform sampling’Krzysztof Kazimierczuk, Rupashree Dass,
Wiktor Kozminski, Wolfgang Bermel, Klaus-Peter Neidig, Wojciech Bocian, Jerzy
Sitkowski, Michal Nowakowski

20-24 Sep 2015 SMASH NMR, Baveno, Italy, wyktad: ” Dynamic non-uniform sam-
pling” Krzysztof Kazimierczuk, Rupashree Dass, Wiktor Kozminski

18-19 Jan 2016 Danish NMR meeting, Aarhus, Denmark, wyktad zaproszony: ”
Sparse representations in NMR spectroscopy” Krzysztof Kazimierczuk

18-21 Feb 2016 22nd Conference of National NMR Society of India, wyktad zapro-
szony: "Sparse representations in NMR spectroscopy” Krzysztof Kazimierczuk

3 Dorobek dydaktyczny i popularyzatorski oraz informacja o wspoétpracy
miedzynarodowej habilitanta

(A) Uczestnictwo w programach europejskich oraz innych programach mie-

dzynarodowych i krajowych
BRAK

(B) Aktywny udzial w miedzynarodowych i krajowych konferencjach na-

ukowych Poza referatami wymienionymi w pkt. Il J uczestniczylem w nizej wymienio-
nych konferencjach naukowych prezentujac wyniki badan w formie posteru:

1.

1-2 Dec 2004 XXXVII Ogoélnopolskie Seminarium Zastosowan NMR, Krakow, Po-
land. Poster: 7 Aktywna stabilizacja pola magnetycznego w spektrometrach NMR
wysokiej zdolnodci rozdzielczej” K. Kazimierczuk, W. KoZzminski



11.

1il.

1v.

V1.

vil.

Viil.

1X.

Xl.

Xii.

XIil.

X1v.

XV.

5-10 Jun 2005 AMPERE XII NMR School, Zakopane, Poland. Poster: ” Efficient
compensation of magnetic field disturbances in high resolution NMR spectrometers”
K. Kazimierczuk, W. KoZzminski

8-10 Sep 2005 NMR in Chemistry, Biology and Medicine, Warszawa , Poland .
Poster: 7 Efficient compensation of magnetic field disturbances in high resolution
NMR spectrometers” K. Kazimierczuk, W. Kozmiriski

1-2 Dec 2005 XXXVIIT Ogoélnopolskie Seminarium Zastosowan NMR, Krakow, Po-
land, Poster: ,, Uog6lniona wielowymiarowa transformata Fouriera” K. Kazimierczuk,
W. Kozminski

20-25 Aug 2006 International Conference on Magnetic Resonance in Biological Sys-
tems, Goettingen , Germany. Poster: 7 Multidimensional Fourier Transform of ar-
bitrarily sampled multidimensional data sets.” K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W.
KoZzminski

11-13 Nov 2006 NMR in Chemistry, Biology and Medicine, Warszawa, Poland Po-
ster: 7 New flavours of old Fourier transform”, K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W.
Kozminski, 1. Zhukov

1-6 Jul 2007 EUROMAR — Magnetic Resonance Meeting, Tarragona, Spain. Poster:
” Lineshapes and artifacts in Multidimensional Fourier Transform of arbitrarily sam-
pled NMR data sets.” K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski, I. Zhukov
6-11 Jul 2008 EUROMAR — Magnetic Resonance Meeting, St. Petersburg, Russia
Poster: 7 Optimization of random time domain sampling in multidimensional NMR”
K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozmiriski

24-26 Sep 2008 ,Nuclear Magnetic Resonance in Chemistry, Physics and Biological
Sciences” Warszawa, Poland, Poster: 7 Optimization of random time domain sampling
in multidimensional NMR” K. Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski

27-29 Oct 2008 7 Extend-NMR Meeting” Joachimsthal, Germany. Poster: "Multidi-
mensional NMR Spectroscopy beyond sampling limitations.” K. Kazimierczuk, A.
Zawadzka, W. Kozmirski

23-25 Oct 2009, 5th symposium on Nuclear Magnetic Resonance in Chemistry, Phy-
sics and Biological Sciences, Warszawa (poster presentation), Poland. Poster: ” "Fast
NMR?” or 7 Accurate NMR? “ Towards New applications of random sampling.” K.
Kazimierczuk, A. Zawadzka, W. Kozminski

11-14 Jun 2010, The 14th annual Structural Biology Net Meeting, Téllberg, Sweden
Poster: 7 Non-uniform frequency domain for optimal exploitation of non-uniform
sampling.” Krzysztof Kazimierczuk, Anna Zawadzka-Kazimierczuk, Wiktor Kozmin-
ski

4-9 Jul 2010, Joint Euromar 2010 and 17th ISMAR conference ,, A Worldwide
Magnetic Resonance Conference 7, Florence, Italy. Poster: ” Non-uniform frequency
domain for optimal exploitation of non-uniform sampling.” Krzysztof Kazimierczuk,
Anna Zawadzka-Kazimierczuk, Wiktor Kozminski

10-15.04.2011 52nd Experimental NMR Conference Pacific Grove, California, USA
(poster) 7 Accelerated NMR with compressed sensing” Krzysztof Kazimierczuk, Vla-
dislav Orekhov.

25-30.06.2011 ” FEBS Congress: Biochemistry for Tomorrow’s Medicine”, Torino,
Italy, poster: 7 New high-dimensionality NMR, experiments for efficient structural
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studies of proteins in solution” Krzysztof Kazimierczuk, Maria Misiak, Jan Stanek,
Anna Zawadzka-Kazimierczuk, Wiktor Kozminski, Rafal Augustyniak, Lukas Zidek,
Vladimir Sklenéf, Libor Krasny

xvi. 29 Jul - 1 Jul 2012 EUROMAR - Magnetic Resonance Meeting, Dublin, Ireland.
Poster: 7 A comparison of convex and non-convex compressed sensing applied in
multidimensional NMR” K. Kazimierczuk, V.Yu. Orekhov

xvii. 19-24 Aug 2012 International Conference on Magnetic Resonance in Biological Sys-
tems, Lyon, France. Poster: “ A comparison of convex and non-convex compressed
sensing applied in multidimensional NMR” K. Kazimierczuk, V.Yu. Orekhov

xviii. 10-13 Jun 2013 The 3rd Bio-NMR Annual User Meeting, Budapest, Hungary, Poster:
7 A combined sparse sampling of time-gradient domain for NMR diffusometry and
relaxometry*. M. Urbanczyk M. Nowakowski W. Kozminski K. Kazimierczuk

xix. 30 Jun -5 Jul 2013 EUROMAR — Magnetic Resonance Meeting, Hersonissos, Gre-
ece, Poster: 7 Combination of Non-uniform Sampling and Compressed Sensing: An
Efficient Way for enhancing Sensitivity of Natural Abundance Deuterium 2D-NMR
Spectroscopy in Oriented Solvents “. K. Kazimierczuk, O. Lafon, P. Lesot

xx. 29 Jun - 3 Jul 2014 EUROMAR — Magnetic Resonance Meeting, Zurich, Switzerland,

Poster: 7 Sparse sampling in Non-frequency dimensions”. M. Urbanczyk, W. Bermel,
R. Dass, W. Kozminski, K. Neidig, K. Kazimierczuk

(C) Udzial w komitetach organizacyjnych miedzynarodowych i krajowych
konferencji naukowych Uczestniczytem lub uczestnicze w komitetach organizacyjnych
nastepujacych konferencji:

e The 4th BioNMR Annual User Meeting, Warsaw, Poland

e Magnetic Moments in Central Europe, Krynica Zdro6j , Poland,
e EUROMAR 2017, Warsaw, Poland

e Minisympozja sekcji NMR PTChem: 2014 i 2015.

(D) Otrzymane nagrody i wyrdéznienia inne niz wymienione w pkt II-H
BRAK
(E) Udzial w konsorcjach i sieciach badawczych
e Polish-Slovenian bilateral cooperation 2008-2009 (National Institut of Chemistry
Ljubljana)
e Sie¢ naukowa 2008-2009: ,Nowe zastosowania spektroskopii magnetycznego rezonansu
jadrowego w chemii, biologii, farmacji i medycynie” MNiSW.

(F) Kierowanie projektami zrealizowanymi we wspoélpracy z naukowcami z
innych osrodkéw polskich i zagranicznych oraz we wspoélpracy z przedsiebior-
cami, innymi niz wymienione powyzej
BRAK

(G) Udzial w komitetach redakcyjnych i radach naukowych czasopism
BRAK

(H) Czlonkostwo w miedzynarodowych i krajowych organizacjach oraz
towarzystwach naukowych Cztonek Polskiego Towarzystwa Chemicznego
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(I) Osiagniecia dydaktyczne i w zakresie popularyzacji nauki lub sztuki
Lista prowadzonych zajeé:
e Cwiczenia rachunkowe ze spektroskopii molekularnej,

e Laboratoria z przedmiotow: ,Spektroskopii molekularna” , ,Fizyka”, ,Spektroskopia
i wlasciwosci czasteczek”, , Pracownia specjalizacyjna z chemii fizycznej”, ,,Pracownia
Chemii Fizycznej”.

e Wyktad ,Metody Biologii strukturalnej” dla makrokierunku ,Bioinformatyka i biolo-
gia systemow”

e Prowadzenie kursow spektroskopii NMR na szkotach w Warszawie (2 czterodniowe
kursy), Wilnie (1 czterodniowy kurs) i Goteborgu (3 tygodniowe kursy) organizowa-
nych w ramach grantow UE: BioNMR i EAST-NMR.

Nowe programy zajeé, skrypty, etc:

e Przygotowatem éwiczenie "Widma EPR pochodnych hydrochinonu® dla studenckich
pracowni spektroskopii WCh UW.

Kierownictwo prac magisterskich:

e Zastosowanie metody compressed sensing w "podwojnie rzadkich "widmach NMR,
Agata Jarzebowska

Recenzje prac licencjackich © magisterskich:

e Praca licencjacka: "Compressive sensing methods in nuclear magnetic resonance”,
Krzysztof Lis

e Praca magisterska: "Implementacja algorytmu separacji sygnatow dla pieciowymia-
rowych widm NMR", Krzysztof Kosinski

Popularyzacja nauk: - wyktady i zajecia dla mtodziezy szkolnej, m.in.:

Laboratoria NMR dla styopendystow fundacji "Przyszto$¢ w nauce”, 2011
Laboratoria NMR dla Szkoty Mlodego Chemika, 2011, Stowarzyszenie Klatrat
Promocja Wydziatu Chemii z miesiecznikiem "Perspektywy®, 2011
Laboratoria NMR w Dniu Otwartym Kampusu Ochota, 2016

Dwukrotnie goscitem w audycjach naukowych Programu I Polskiego Rad:ia.

(J) Opieka naukowa nad doktorantami w charakterze opiekuna naukowego
lub promotora pomocniczego

e Promotor pomocniczy: "Zastosowanie regularyzacji rzadkiej w pomiarach dyfuzyj-
nych NMR* mgr Mateusz Urbanczyk (przewod otwarty, obrona planowana na druga
potowe 2016)

(K) Staze w zagranicznych i krajowych o$rodkach naukowych lub akade-
mickich Staz podoktorski w Szwedzkim Centrum NMR, Uniwersytet w Goteborgu,
Szwecja. 15 miesiecy w latach 2010-2011

(L) Wykonane ekspertyzy lub inne opracowania na zamoéwienie
BRAK

(M) Udzial w zespotlach eksperckich i konkursowych
BRAK
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(N) Recenzowanie projektow miedzynarodowych i krajowych

e Narodowe Centrum Nauki, 1 projekt
e Swiss National Science Foundation, 1 projekt
(O) Recenzowanie publikacji w czasopismach miedzynarodowych i krajo-

wych

e Journal of Magnetic Resonance, 2 publikacje

e Journal of Biomolecular NMR, 3 publikacje
Magnetic Resonance in Chemistry, 1 publikacja
ChemPhysChem, 1 publikacja
Digital Signal Processing, 1 publikacja

Acta Physica Polonica, 1 publikacja

(P) Inne osiagniecia
Stworzenie i zarzadzanie spotka spin-off Spektrino Sp z o0.0., zajmujaca sie wdrazaniem
osiggnie¢ mojego zespotu badawczego.
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