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Vyuziti NMR

* urcovani chemické struktury — pfirodni latky, organicka syntéza

konstituce, konformace, konfigurace
overeni Cistoty

« studium dynamickych procesu
reakeéni kinetika
chemické a strukturni rovnovahy

e urCeni prostorove struktury
peptidy a proteiny
oligonukleotidy a DNA, RNA
komplexy
polysacharidy

 navrhovani IéCiv — drug design * metabolomika
Structure-Activity-Relationship

* [ékarstvi
zobrazovani mékkych tkani — anatomie, patologie
funkéni zobrazovani
in vivo spektroskopie

» fyzika — struktura material * potravinarstvi

quality control — spektroskopie, zobrazovani
falSované potraviny (alkohol, dZusy, med,...)
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metodologie NMR vysokého rozliseni
(2D experimety)

NMR metodika urc¢ovani prostoroveé
struktury biomolekul

zobrazovani magnetickou rezonanci
(MRI)
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NMR pro chemiky

strychnin
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Vicerozmerna spektra

H spektrum
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Pohyblivost a lokalni flexibilita struktury

H aromatické
HN peptidické

NMR biomolekul

Prostorova struktura molekul

H alifatické

Vzajemne interakce biomolekul

= 3D =) 4D

zredéni informace



Metabolomika

analyza zmén slozeni metabolitli v reakci na tepelny stres Drosophila melanogaster
J s

acetate

| glycogen .

et il

choline

glucose

B-Ala
Gin
]
Ala

fatty acid

w
I

w

I
w
I
(o]

i

"H chemical shift (ppm)

glycogen 3
[ “—trehalose
e
~Glu
“ace
+— Val/lle
T Leullle
> o
®; w
m
=

Malmendal et al, Am J Physiol Regul Integr Comp Physiol, 2006, 291,205-212
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MRI

Sledovani usporadani neuronovych vilaken

A view of autism: altered brain pathways, disordered white matter

J.M. Peters et al., Academic Radiology 2012, 19 (1), 17-25.



in vivo MR spektroskopie
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-zakladni principy NMR
-chemicky posun, stinéni
-uhlikové chemické posuny
-interakéni konstanty
-protonové chemické posuny

-vztah mezi spektrem a strukturou

Reseni spekter

Sylabus
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Dalsi zdroje

https://nmr.group.uochb.cz/cs/kurz-nmr-i

VSCHT: NMR spektroskopie pro studium pfirodnich latek
www.vscht.cz/nmr/predmet/predmet-nmr.html

Ruzné kurzy v anglickém jazyce
www.cis.rit.edu/htbooks/nmr
www.cis.rit.edu/htbooks/mri/inside.htm (MRI)

Spectral Database for Organic Compounds:
http://riodb01.ibase.aist.go.jp/sdbs/cqgi-bin/cre_index.cgi?lang=eng

Reseni NMR spekter:
https://www3.nd.edu/~smithgrp/structure/workbook.html
http://www.vscht.cz/nmr/predmet/priklady/priklady.html
http://www.chem.ucla.edu/~webspectra/
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