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Em 1990, Neuhauser introduziu um método numérico para extracdao de autovalores e autovetores
em uma determinada faixa de energia de um sistema quantico de grande dimensao, denominando-o
‘Filter Diagonalization’. Essencialmente, aplica-se um filtro de Fourier para remover a correlagao entre
os autoestados distantes, e entao diagonalizando a matriz Hamiltoniana no subespaco, os autoestados
de uma pequena faixa de energia podem ser calculados com precisao. No ano de 1997 Mandelstam
estendeu o método utilizando um filtro retangular, finalmente conseguiu-se convergéncia, velocidade
e confiabilidade no algoritmo e introduziu-se o nome “Filter Diagonalization Method” (FDM). O FDM
passou a ser explorado em diversas areas da Fisica onde a inversao harmoénica é necesséaria. Em
particular comegou a ser utilizado na Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) passando a ser uma das
mais interessantes aplicacoes do método. Uma excelente descricao do algoritmo foi detalhada num
artigo de revisao por Mandelshtam em 2001 onde cita os principais trabalhos desenvolvidos na época
e da énfase as aplicacoes do método na area da RMN. Recentemente foi mostrado as vantagens e
desvantagens da utilizacao do método da diagonalizacao filtrada para obtencao de espectros de alta
resolucao de 'H, *C e N usando a sequéncia de Precessao Livre no Estado Estacionario para RMN
(RMN-SSFP) sem as distorgoes de fase e amplitude. Foi mostrado que com a utilizacdo do FDM pode-se
obter espectros mais rapidamente com excelente relacao sinal/ruido. Com essas técnicas conseguimos
suprimir a componente eco do sinal SSFP (Steady-State Free Precession) e consequentemente a supressao
de sinais no espectro no dominio da frequéncia. O software do FDM foi desenvolvido pelo Prof. Claudio
José Magon, do Instituto de Fisica de Sao Carlos USP, e é executado no software Origin® 8.0, com
rotinas em C/C++ e Fortran. Inicialmente foi desenvolvido para analise de sinais em EPR (Espectroscopia
Paramagnética Eletronica) e posteriormente foi modificado para resolver espectros de RMN-SSFP. Essa
implementacao no Origin® inviabiliza a construgao de uma interface amigavel tornando o software
complexo para utilizacdo por um nao especialista. O objetivo desse projeto é programar o algoritmo
do FDM na plataforma do Matlab®, implementando as facilidades para o usudrio e tornando o codigo
simples para novas aplicacoes. Ja foi desenvolvido a versao KBDM (Krylov Basis Diagonalization Method),
dois métodos de regularizagcao: SVD (Decomposicao de Valores Singurales) eTikhonov e outras fungoes
simples na interface. Espectros de 'H e "*C de Brucina dissolvida em DMSO (Dimetilsulféxido) e Acetato
de Etila dissolvida em CDCI (Cloroférmio Deuterado), adquiridos no espectrémetro Bruker AVANCE I
(600 MHz) foram processados para comparacao.
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