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A kurzus célja, hogy a hallgatok

megismerjék a rontgendiffrakcios szerkezet-meghatarozasi modszer elméleti alapjait. Jartassagot szerezzenek
szamitogépes programok hasznalatdban. Ismerje a rontgendiffrakcios és a spektroszkopiai modszerek viszonyat,
elonyeiket és hatranyaikat.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgaté

Tudas:

A hallgat6 olyan matematikai, fizikai, biokémiai €s szamitogépes ismereteket szerez, amelyek révén tajékozodni tud
a rontgendiffrakcios modszerrel meghatarozott adatok kozott. Az eléadasok az elmélet bemutatasan tilmenden
szamitogépes ismereteket is nyujtanak. A hallgato részletesen elemzett példak segitségével ismereteket szerez a
krisztallografia mint modszer alkalmazhatosagarol kémiai, biokémiai, szerkezeti kutatasok teriiletén. Megismeri a
kapcsolodo diszciplindk legtijabb kutatasi eredményeit, fejlddési iranyait is. Erti a tudoméanyos kozleményekben
szerepld rontgendiffrakcids eredmények jelentését.

Képesség:
Legyen tisztaban a rontgensugarzas tulajdonsagaival és a diffrakcio jelenségének leirdsaval. Tudja elhelyezni és
Osszehasonlitani a rontgendiffrakcios szerkezetvizsgald modszert a szerkezetkutatas tobbi modszerével.

Ertse a szerkezet-meghatarozas alapvetd lépéseit. Legyen képes ismereteit felhasznalni a vegyész mesterképzési szak
specialis szakmai ismereteinek az elsajatitasakor. Tudasat képes alkalmazni a gyakorlatban, pl. szamitogépes
programok alkalmazasaval a tantargy tanulasakor megszerzett ismereteket. Képes rontgendiffrakcios adatbazisban
(CSD ¢s PDB) szerkezeteket és szerkezet részleteket keresni. Képes a rontgendiffrakcios adatok josagat
megallapitani. Képes tajékozodni a sajat kutatasi teriiletén a rontgendiffrakcios modszer alkalmazhatosagat felmérni,
a feltett szerkezeti kérdéseket egyszerti esetekben megvalaszolni.

Attitiid.:

A tantargy el6segiti, hogy a hallgatd, megfeleld és atfogo szerkezeti kémiai tudas, tovabba korszerti szemlélet
birtokaban a késobbi tanulmanyaik soran €s a végzes utan az 0j szakmai informaciokat, kutatasi eredményeket
megfelelden értelmezni és értékelni tudja tovabba a természettudomanyos tudasat folyamatosan gyarapitsa. A
hallgato ennek kdszonhetden szilard elméleti alapokkal bir a diffrakciés modszer 1ényegérol, ami hozzéasegiti ahhoz,
hogy a szakmai feladatait pontosan, hatékonyan végezze. Fejleszti tudasat, nyitott a miiszeres szerkezetvizsgalati
eredmények gyakorlati alkalmazasara.

Autonomia és feleldsség:

A kurzus hozzasegiti a hallgatot ahhoz, hogy munkéjaban innovativ és hatékony legyen, tovabba szakmai és nem
szakmai korokben a biotechnoldgiai és természettudomanyos kérdésekben megalapozottan ¢s felelosséggel
formaljon véleményt. Az elméleti ismereteket 6nalldoan boviti.

A kurzus tartalma, témakorei

— A rontgensugarzas tulajdonsagai, gyakorlati alkalmazasok. A rontgensugarzas mint diffrakciés modszer, analogia
a mikroszkopos képalkotéssal. A diffrakcios modszerek altalaban.

— Szimmetria, nem krisztallografiai szimmetria, egykristalyok, kristalyracs, aszimmetrikus egység, elemi cella.
— Egykristalyok novelése, termodinamika és kinetika. A fehérjék kristalyositdsanak nehézségei.

— Diffrakcios detektorok tipusai, diffraktométerek. A szinkrotron sugarzas, tulajdonsagai, alkalmazhatosaga,
elérhetésége. A rontgen szabadelektron 1ézer.




— A szerkezet-meghatarozas menete, adatgytijtés, adat/paraméter arany,

— A fazisprobléma és megoldasa. Szerkezet megoldé modszerek és programok. A nehéz atom mddszer, a direkt
modszer €s a charge flipping. A szerkezet finomitasa.

— A szerkezet-meghatarozas eredménye: kotésszogek, kotéstavolsagok. Fehérjék szerkezeti elemei, a peptid kotés,
aminosavak, oldallancok.

— A rontgendiffrakcios eredmények és szerkezetek publikalasa. A CIF.

— Kirisztallografiai adatbazisok: CSD és PDB, internet, grafikus programok. Szamolasi gyakorlat, alapvet6 program
funkciok hasznalata.

— A szerkezetek validalasa kis molekulak és fehérjék esetén.

— Enzimek mitkodése molekularis szinten. Esettanulméanyok, a biomakromolekulak szerkezetének és mikodésének
Osszefliggése példakon keresztiil.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek

Tizenegy eléadas és harom szamolasi gyakorlat, ez utobbiak anyaga szamitogépes programok hasznalata. Példakon
keresztiil a legfrissebb kutatasi eredmények feldolgozasa és bemutatasa

[Ertékelés

A félév soran a hallgatok vizsgadolgozatot készithetnek egy az eldaddval egyeztetett témarol, ennek alapjan
jegymegajanlas torténik. Emellett a vizsgajegy szobeli vizsgan is megszerezheto.

A szamitogépes programok hasznalataban szerzett gyakorlat (20 %)

Aktiv részvétel az eldadasokon (50 %)

Egyéni munka, rovid beszamolo kozlemények feldolgozasarol (legalabb egy eset minden hallgatonak) (30 %)
Jeles: 90 %, jo: 75 %, kdzepes 60 %, elégséges: 50 %, 50 % alatt elégtelen

Hianyzas esetén a TVSZ-ben meghatarozottak szerint kell eljarni.

Kotelezo olvasmany:

1. Bényei Attila, Harmat Veronika (2013) Rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalat (www.tankonyvtar.hu, elektronikus
jegyzet)
http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop412A/2011 0025 vegy 1/adatok.html

Ajanlott szakirodalom:

—_

J. P. Glusker, K. N. Trueblood: Crystal Structure Analysis: a Primer (IUCR Texts on Crystallography)
2. http://www.iucr.org/education/pamphlets

Heti bontott tematika

1. hét A rontgensugarzas. Tulajdonsagai és gyakorlati alkalmazasok. A diffrakcios modszerek
altalaban. Az egykristaly rontgendiffrakcio helye a szerkezet-meghatarozasi médszerek ko-
zott. Fourier transzformacio és jellemzdi. Legkisebb négyzetek modszere.

TE: Ismeri a rontgen sugarzas tulajdonsagait. Tajékozott a feliileti szerkezetvizsgald modsze-
rek és a szilard fazis teljes szerkezetét felderiteni képes modszerek kozott. Ismeri a Fourier
transzformacid alapvetd tulajdonsagait és néhany alkalmazasat.

2. hét Szimmetria. A halmazok szerkezete, szilard anyagok, kristalyok, egykristalyok, kristalyracs,
elemi cella, Miller indexek, szimmetria szimbdlumok, szimmetria osztalyok, krisztallografiai
szimmetriajelolés, szisztematikus hianyok, reciprok tér.

TE: Ismeri a kristalyok szimmetria tulajdonsagait. Elemi cella, aszimmetrikus egység, tércso-
port fogalmat. Ismeri a szimmetria miiveletek nemzetkdzi jel6lését. Ismeri a valos és a recip-
rok tér fogalmat.

3. hét Kristalyok. Egykristalyok novelése. Termodinamikai és kinetikai megfontolasok, gyakorlati
tanacsok. A neutron diffrakcio elve és alkalmazasai. SAXS, EXAFS modszerek.

TE: Ismeri a kristalyositas mint tisztitasi modszer jelentdségét. Jartassaga van a kristalyosités
leirdsanak termodinamikai és kinetikai kérdéseiben. Ismeri a neutron diffrakcié alapjait és
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alkalmazhatdsagat, elényeit és hatranyait.

hét

Gyakorlati foglalkozas. A CSD adatbazis megismerése.

TE: Szamitogépes gyakorlat keretében 6nalldan tud szerkezet részleteket keresni a CSD adat-
bazisban, a talalatokat kiértékelni és az eredményeket rajzold programokkal megjeleniteni.

hét

Modszerek. A rontgendiffrakciés modszerek fejlédése, detektorok tipusai, fotografiai mod-
szerek. Pordiffrakcio. Négykoros egykristaly diffraktométerek, térbeli detektalas.

TE: Ismeri a rontgendiffrakcios modszer fejlédésének tudomanytorténeti allomasait. Ismeri a
rontgendiffrakcios késziilék fobb részeit. Tajékozott a forrasok és detektorok fobb tipusanak
mitkodési elvében.

hét

A szerkezet-meghatirozas menete. A rontgendiffrakcios szerkezet-meghatarozas 1épései.
Elemi cella méreteinek és szimmetridjanak meghatarozasa, adatgyiijtés, adat/paraméter arany,
a szerkezet megoldasa €s finomitasa. Az abszolit konfiguracié és meghatarozasa
rontgendiffrakcioval.

TE: Ismeri és érti a rontgendiffrakcios szerkezet-meghatarozas 1épéseit.

hét

Publikalas. A rontgendiffrakcios eredmények publikalasa, elektronikus publikalas. A CIF.
Az eredmények validalasa.

TE: Ismeri a rontgendiffrakcios vizsgalat publikalasanak szabalyait. Ismeri a CIF projekt 1¢-
nyegét és jelentségét az eredmények egységes szempontok szerinti publikalasaban. Az
eredmények validalasa kis molekuldk esetén.

hét

A kozlemények helyes olvasasa. A rontgendiffrakcios szerkezet-meghatarozas eredménye,
jellemzo kotésszogek és kotéstavolsagok. Az atomok hémozgasanak hatasai, ORTEP.
Statisztikai jellemzok.

TE: Tajékozodni tud a kémiai folyoiratokban szerepld krisztallografiai adatok és abrak jelen-
tésében.

hét

Szamitégépes programok. A szerkezet-meghatarozasban hasznalatos szamitogépes progra-
mok fébb jellemz6i, WinGX, ShelX, ORTEP.

TE: Ismer szamitogépes programcsomagokat. A fobb funkciok hasznalataval tisztaban van.

10.

hét

Gyakorlati foglalkozas. Az ORTEP és a MERCURY program hasznalata.

TE: A hallgatok méréparokban szamitégépes programok hasznalataval adatbazis lekérdezést
valamint jellemz6 kotéstavolsag és kotésszog adatok meghatarozasat végzik el.

11.

hét

Polimorfizmus. JelentGsége a gyogyszergyartasban.

TE: Ismeri a polimorfia jelentéségét, megjelenését a mindennapi életben. Polimorfia a
gyogyszeriparban .

12.

hét

A fehérjekrisztallografia alapjai. A fazisprobléma megoldasanak lehetségei fehérjék ese-
tén. Fehérje szerkezetek finomitasa. A Ramachandran abrazolas. Fehérjék miikodése.

TE: Ismeri a fehérjék szerkezeti motivumait.

13.

hét

Gyakorlati foglalkozas. Egy szerkezet-meghatarozas elvégzése, gyakorlati munka.

TE: A hallgatok tanari segitséggel egy teljes szerkezet-meghatarozas 1épéseit végzik el a
WINGX programcsomag alkalmazasaval

14.

hét

A rontgendiffrakcios és mas szerkezet-meghatarozasi modszerek viszonya. Kiralitas és
rontgendiffrakcio. Abszolut konfiguraciéo meghatarozasa.

TE: Az egykristaly rontgendiffrakcié alkalmazasanak korlatai. A diffrakcios és a spektrosz-
kopiai modszerek viszonya. Ismeri az anomalis szoras jelenségét és felhasznalasat az abszolut
konfiguracié meghatarozasaban.




