A tantargy neve:

. | Térszerkezet meghatarozas NMR spektroszt-
magyarul: Képidval
opiava Koédja: TTKMEO507
angolul: NMR structure determination

Heti bontott tematika

1. hét

Szerkezeti alapfogalmak: konformacio, szupramolekularis szerkezet, konformacios sokasag - Boltz-
man eloszlas, szerkezet és dinamika Gsszefiiggése

A szerkezet meghatarozas kisérleti modszerei. Szerkezet modellezés elméleti médszerei. Kvantum
mechanika és molekula mechanikai alapjai és 6sszehasonlitasa.

TE: Ismeri a szerkezet leirasara szolgald alapfogalmakat. Fel tudja sorolni a szerkezet meghatarozas
kisérleti modszereit. Be tudja hatarolni a szerkezeti modellek lehetségeit és korlatait. Ismeri a kvan-
tumechanikai és a klassszikus molekula mechanikai szdmitasok kozotti kiilonbséget, elényeiket és
korlataikat.

2. hét

Molekula mechanika. Er6tér fogalmanak bevezetése, tagjainak részletes leirasa. K6t6 és nem-ko6td
tagok, az egyes tagok funkcids formainak leirasa, jellemzo eréallandok bemutatasa.

TE: Ismeri az er6tér fogalmat és tagjait, be tudja ket sorolni koté és nem-kotd tagok kozzé.

3. hét

Paraméterek és atom tipusok definicioja. Topologia. A molekula mechanika elényei és korlatai.
Gyakran hasznalt eréterek és jellemzoik.

TE: Fel tudja sorolni adott molekulakhoz sziikséges atom tipusokat, tagokat és paramétereket. Meg
tud nevezni erbtereket és felhasznalasi teriiletiiket.

4. hét

Potencialis energia feliilet és jellemzdi. Potencidlis energia feliilet feltérképezésére alkalmazott szi-
mulacids modszerek. Geometria optimalizalas és energia minimalizalas.

TE: Definialni tudja a potencidlis energia feliiletet és jellemzdit. Fel tud sorolni kiilonb6z6 szimulaci-
0s modszereket. Ismeri kiilonb6z6 energia minimalizalasi mddszerek elvét, eldnyeit és korlatait.

5. hét

Molekula dinamika. Termodinamikai sokasagok. Magas hémérsékletii molekula dinamika, szimulalt
hiités.

TE: Ismeri a molekula dinamikai szimulaciok elvét, elényeit és korlatait. Meg tud nevezni kiilonb6z6
termodinamikai sokasagokat. Le tudja irni a magas hdmérsékletii molekula dinamika és a szimulalt
hiités menetét.

6. hét

Szerkezettel 6sszefliggé NMR paraméterek. Mag-Overhauser Effektus vagy NOE.

TE: Ismeri Mag-Overhauser effektus eredetét, szerkezettel vald Osszefiiggését és befolyasold ténye-
z0it, mérési lehetdségeit.

7. hét

Csatolasi allandok. Hidrogén kotésekkel 6sszefiiggd NMR paraméterek. Maradék dipolaris csatola-
sok. Paramagneses relaxacios effektusok. Szerkezeti paraméterek fehérjéken és peptideken.

TE: Ismeri a csatolasi allandok szerkezeti 6sszefiiggéseit. Meg tud nevezni NMR paramétereket,
amelyek hidrogén koétésekkel hozhatdk 6sszefiiggésbe. Ismeri a maradék dipolaris csatolasok és pa-
ramagneses relaxacids effektusok eredetét, mérési lehetOségeit, szerkezettel vald Osszefliggését.

8. hét

Az NMR szerkezet meghatarozas 1épései. Szerkezeti sokasag generalasanak modszerei. Tavolsag
geometria. Molekula dinamika kényszer feltételekkel. Variable Target Function algoritmus.

TE: Fel tudja sorolni az NMR szerkezet meghatarozas 1épéseit. Ismeri a szerkezeti sokasdg generalas
modszereinek alapelveit.

9. hét

Kényszer feltételek implementalasa. NOE kényszerfeltételek gyakorlati aspektusai. Szerkezet finomi-
tas. Végleges szerkezeti sokasag kivalasztasa és pontossaga.

TE: Tisztaban van a kényszer feltételek implementalasanak gyakorlati kérdéseivel. Le tudja irni a
szerkezet finomitas menetét és meg tudja nevezni céljat. Alkalmazni tudja a szerkezeti sokasag kiva-
lasztasanak feltételeit.

10. hét

NMR szerkezet meghatarozasra alkalmazott szoftverek. Szerkezeti sokasag validalasa és az erre al-
kalmazott programok. Szerkezeti statisztika.

TE: Meg tud nevezni NMR szerkezet meghatarozasra alkalmazott szoftvereket. Ismeri a szerkezeti
sokasdg validalasanak céljat és modszereit. Meg tud nevezni a szerkezeti sokasagot leird sztatisztikat.

11. hét

Szerkezet és dinamika. A dinamika id6skaldja és hatasai az NMR szerkezeti paraméterekre. Dinami-
kus szerkezeti sokasdgok modellezése.
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TE: Meg tud nevezni kiilonboz6 idéskalaji dinamikai folyamatokat. Ismeri a dinamikus folyamatok
az NMR szerkezeti paraméterekre valo hatdsat.

12. hét

Maganin peptid szerkezet meghatarozasanak bemutatasa masodlagos szerkezetet indulalé oldoszer-

ben. Maganin TFE oldészerbeli *H NMR spektrumainak jel hozzarendelése homonuklearis 2D mod-
szerekkel. Szerkezetszamolas és finomitas ARIA/CNS programokkal, szerkezet validalas és szerke-

zeti statisztika.

TE: Ismeri a peptidek NMR spektrumainak jellemzéit és hozzarendelésének alapelveit. Képes oli-
gopeptidek *H NMR spektruménak hozzarendelésére 2 dimenziés homonukeldris kisérletek segitség-
ével.

13. hét

Masodlagos szerkezet nélkiili Maganin peptid szerkezeti sokasadganak modellezése vizes kozegben.
Maganin vizes kozegli 'H NMR spektrumainak jel hozzarendelése homonukledris 2D modszerekkel.
Explicit oldoszer dobozos molekula dinamika szamitdsa AMBER szimulacios programmal és a tra-
jektoriak dsszehasonlitisa NMR paraméterekkel.

TE: Ismeri az klasszikus egyensulyi molekula dinamika egyes 1épéseit. Képes a molekula dinamikai
trajektoria analizisére az NMR paraméterek visszaszamolasa és Osszehasonlitasa éltal.

14. hét

Konzultaciods ora.

TE: A kurzus sordn szerzett ismeretek attekintése, a felvetddott kérdések tisztazasa.




