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A kurzus célja, hogy megismerjék az NMR alapt szerkezet meghatarozas alapelveit, lehetdségeit és korlatait. A kurzus
sordn a hallgatok bevezetést kapnak a molekula mechanikaba, amelyek az NMR alapu szerkezet meghatarozas alapjat ké-

pezik.

Tanulads eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismerje a molekula mechanika alapvet6 elveit és az itt hasznalt fontosabb fogalmakat.

Ismerje az szerkezetmeghatarozas altalanos és globalis kérdéseit és problémait.

Ismerje a NMR alapu szerkezetmeghatarozas soran alkalmazott algoritmusok elvét és 1ényegét.

Ismerje a NMR alapu szerkezetmeghatarozassal 1étrehozott szerkezeti sokasag felhasznalhatosaganak lehetdségeit €s

korlatoz6 tényezoit.

Képesség:

Képes a megfelel6 szerkezet meghatarozasi stratégia kivalasztasara.

Képes NMR alapt szerkezet meghatarozasi modszerek elméletének gyakorlati alkalmazésara.

Erti az NMR paraméterek és a molekula szerkezet kozotti osszefiiggéseket.

Képes az NMR szerkezet meghatarozassal kapcslatos szakirodalom kritikai értékelésére €s a leirt modszerek

adaptalasara.
Attitiid.:

Torekedjen az NMR alapt szerkezet meghatarozas lehetdségeinek, korlatainak €s alkalmazasi teriileteinek minél
teljesebb megismerésére.

Torekedjen arra, hogy a szerkezet meghatarozassal kapcsolatos tudasat folyamatosan tovabbfejlessze.

Legyen tudatdban az molekula mechanika alapi modellezés elonyeinek €s korlatainak.

Autondmia és feleldsség:

Nyitott a szerkezet meghatarozassal és szerkezet modellezéssel foglalkoz6 szakemberekkel valo egylittmiikddésre.

Felelosséggel vizsgalja a szerkezeti problémakat és azokrol véleményt alkot.

Felelosséget vallal a szerkezet meghatarozas soran kapott eredményeiért.

A NMR alapu szerkezet meghatarozas témaju szakirodalom feldolgozasat megfeleld iranymutatas mellett dnalléan

végzi.

A kurzus tartalma, témakorei

Molekula mechanika. Eréterek. Potencialis energia feliilet. Szimulaciés modszerek. Geometria optimalizalas és
energia minimalizalas. Molekula dinamika.

Szerkezettel osszefiiggd NMR paraméterek. Mag-Overhauser effektus (NOE). Csatolasi allandok. Hidrogén
kotésekkel 0sszefiiggd NMR paraméterek. Maradék dipolaris csatolasok. Paramagneses relaxacios effektusok.
Szerkezeti paraméterek fehérjéken és peptideken.

Tévolsag geometria. Molekula dinamika kényszer feltételekkel. Variable Target Function algoritmus. Kényszer
feltételek implementéalasa. Szerkezet finomitas. Szerkezeti sokasag validalasa. Szerkezeti statisztika.

Dinamikus szerkezeti sokasagok modellezése.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi médszerek

El6adas, konzultacio.




Ertékelés
Kollokvium (szdbeli és irasbeli).
Az irasbeli vizsga dolgozat Osszeallitdsa az el6adas anyagabol torténik, melynek eredményét az alabbiak szerint
értékeljiik:
Jeles: 90 %, jo: 80 %, kozepes 60 %, elégséges: 50 %, 50 % alatt elégtelen
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