Univerza v Ljubljani

Fakulteta za kemijo in kemijsko tehnologijo, ASkerceva 5, Ljubljana

1. PREDMET: METODE DOLOCEVANJA 3-DIMENZIONALNIH STRUKTUR
MAKROMOLEKUL

Sifra: 30-1017

Stevilo kreditnih to¢k (ECTS): 5,0

Obseg ur: 60; predavanja 60, vaje 0, seminarji 0
Program: univerzitetni Studijski program Biokemija

2. VZGOJNOIZOBRAZEVALNI CILJI

V okviru predmeta bo Student seznanjen z rentgensko kristalografijo in nuklearno magnetno
resonanco, dvema osnovnima metodama doloCevanja struktur makromolekul in njihovih
agregatov, in bo znal oceniti uporabnost, ki jih strukture dolo¢ene s tema metodama ponujajo.

3. VSEBINA

Makromolekularna Kkristalografija

Viri rentgenskega ZarCenja, tehnike kristalizacije, simetrija (toc¢kovne in prostorske skupine),
osnovna celica, sipanje rentgenskih zarkov, atomski sipni faktor, strukturni faktor, elektronska
gostota.

Metode reSevanja faznega problema: molekularna izmenjava, uporaba derivatov tezkih
atomov (MIR, MAD), modifikacije elektronske gostote.

Interpretacija elektronske gostote - graditev molekularnega modela.

Usklajevanje molekularnega modela z eksperimentalnimi podatki (piljenje), strukturna
analiza.

Nuklearna magnetna resonanca

Teoreticne osnove NMR: opis razvoja magnetizacije, produkt operatorji, elementi pulznih
zaporedij.

NMR spektrometer: osnovni sestavni deli in delovanje.

Procesiranje in intepretacija NMR spektrov.

Dvodimenzionalni NMR eksperimenti.

Trodimenzionalni NMR eksperimenti s tremi resonancami.

Strategija asignacije spektrov proteinov in nukleinskih kislin.

Analiza sekundarne strukture.

Racunanje 3D strukture iz NMR podatkov.

Molekularno gibanje.

Relaksacija.

Elektronska mikroskopija

Molekularno modeliranje

Nadgradnja eksperimentalnih metod, ki s pomocjo teoreticnega znanja in eksperimentalnih
rezultatov skusa napovedati strukturo Se nepoznanih makromolekul in njihovih kompleksov z
makro in malimi molekulami.
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4. POVEZANOST Z DRUGIMI PREDMETI

Predmet je povezan in hkrati dopolnjuje zlasti naslednje predmete: Spektroskopske metode,
Struktura proteinov, Struktura atomov in molekul in Biokemija.
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