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Всесторонний молекулярный анализ с использованием двумерной ЯМР спектроскопии требует длительных экспериментальных измерений для получения необходимых спектральных данных. Время измерения для эксперимента с многомерной ЯМР увеличивается экспоненциально с каждым добавленным измерением и устанавливает практическое ограничение на количество измерений, в которых могут быть собраны данные ЯМР [1]. Следовательно, экспериментальные данные могут быть искажены, что затрудняет использование двумерной ЯМР в недавних исследованиях с высокой пропускной способностью [2].

Необходимость длительного времени измерения для эксперимента двумерной ЯМР была объяснена и охарактеризована двумя режимами: с ограниченной чувствительностью и с ограниченной выборкой [3]. 
Режим ограниченной чувствительности основан на увеличении времени измерений для получения более высокого отношения сигнал/шум. При режиме ограниченной выборки для достижения определенного спектрального разрешения используется время измерения, определяемое частотой дискретизации Найквиста.

Для решения проблемы был разработан алгоритм, который направлен на сохранение высокого спектрального разрешения при минимальном времени измерения. 

Данные проверяются на наличие полюсов в соответствии с двумерным байесовским информационным критерием в уравнении (1) [4].
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Полюса могут быть извлечены с использованием двумерного алгоритма Штейглица-МакБрайда, а остаток подвергается разложению в двумерном поддиапазоне. Данные шаги повторяются до отсутствия остатка. Далее предполагаемые 
[image: image2.wmf]'

ˆ

n

p

 и 
[image: image3.wmf]'

ˆ

n

q

сопоставляются со значениями полного диапазона [5]. 
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определяется из уравнения (2).
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Приведенный выше алгоритм способен обрабатывать данные спектра ЯМР, не требуя каких-либо предварительных знаний или предварительной обработки, т.е. линейного прогнозирования, заполнения нулем и т.д. Эффективность предложенного алгоритма была подтверждена его применением в экспериментальных исследованиях.
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