Fehérjék és peptidek térszerkezetvizsgalata spektroszképiai modszerekkel
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Tematika

1. A peptidkonformacié fogalma és leirasa.

2. Polipeptidek cirkularis dikroizmus (CD) spektroszkdpiai ivzsgalata.

2.1. A peptid kromofor kiralitasa.

2.2. Térszerkezeti hatasok és a masodlagos szerkezeti tipusok (konformaciok) CD-
spektruma:

2.2.1. - az O-hélix,

2.2.2 - a 3-reddzott réteg (B-konformacio),

2.2.3. - a B-turn szerkezetek (B-kanyarok),

2.2.4. - a poli(prolin)-II hélixek,

2.2.5. - az aperiodikus (rendezetlen) konformacio.

2.3. Az aromas és diszulfid kromoforok optikai aktivitasa.

24 A masodlagos szerkezet meghatarozasa a CD-spektrum alapjan.

2.5 Kvalitativ és kvantitativ CD-spektrum kiértékelés:

25.1. - a regresszids kozelitésmod,

25.2. - spektrumok dekonvolucidja.

3.  Polipeptidek térszerkezetének vizsgalata Fourier-transzformacios infravoros
spektroszkdpia segitségével.

3.1. Az FTIR modszer f6bb alkalmazasi teriiletei:

3.1.1. - fehérjék és peptidek kdlcsonhatasa micellakkal,

3.1.2. - fehérjék és peptidek oldalban kialakult konformécidjanak vizsgalata,

3.1.3. - a B-kanyar szerkezetek FTIR-spektroszkopiai azonositasa.

3.2. A vibracios cirkularis dikroizmus (VCD) spektroszkopia.

4. Peptidek konformacioanalizise NMR-spektroszkopia segitségével.

4.1. Konformacioanalizis nuklearis Overhauser effektus (NOE) modszerek segitségével.

4.1.1. Peptidek jellegzetes 'H-'H tavolsagai.

4.1.2. Peptidek kvalitativ és kvantitativ konformacioanalizise NOE modszerek
segitségével.

4.1.3. Kis peptidekben megfigyelt konformacidspecifikus '"H-"H tavolsagok:

4.1.3.1. gerinckonformacié meghatarozasa szekvencialis (rovid) NOE-k alapjan,

4.1.3.2. gerinckonformaci6 meghatarozasa nem-szekvencialis NOE-k alapjan,.

B-Kanyarok, - a-Hélix, a B-red6zott réteg és nyujtott szerkezet.
4.2. Peptidkonformacié meghatarozasa csatolasi allandokbol.
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Peptidkonforméci6 az amidprotonok kémiai eltolédasanak tiikrében.
Elméleti modszerek.
Széls6érték-keresési eljarasok:
- a tobbdimenzios konformacidanalizis,
- sz€ls6érték-meghatarozoé algoritmusok.
Energiafiiggvények.
Di- és tripeptidek konformacidanalizise:
- peptidkonformaciok molekuldris mechanika és félempirikus modszerek alapjan,
- peptidtérszerkezetek ab initio szamitasa.
Hosszabb peptidlancok konformacids lehet6ségei.

Peptidek térszerkezet-vizsgalata spektroszkopiai és szamitastechnikai
modszerek egyiittes alkalmazasaval.

Néhany irodalmi példa ismertetése és kritikai jellegii 6sszehasonlitasa.
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