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1.

Uvod: Historie NMR spektroskopie a sou¢asné trendy - vyuziti NMR to ke studiu
molekularni struktury v kapalné a pevné fazi, NMR tomografie a NMR zobrazovani,
pohledy do budoucna, prohlidka NMR laboratofe PiF MU.

ZakKladni principy: magneticky dip6l, rezonancni podminka, NMR spektrometr, Fourierova
spektroskopie, 'klasicky popis” - Blochovy rovnice, relaxacni procesy — spin-mfizkova a spin-
spinova relaxace, Fourierova transformace, citlivost méfeni.

Dynamika spinovych systému: zakladni vlastnosti nuklearniho spinového systému, teorie
matic hustoty, maticové representace, operatory, spinovy Hamiltonian v Hilbertoveé
representaci, teorie prumérného Hamiltonianu.

Soudinovy operatorovy formalismus: zékladni principy, ndzvoslovi, vyvoj souc¢inovych
operatorti, Hamiltonian v soucinové bazi, slozené rotace, pozorovatelné veliCiny.

1D Fourierova spektroskopie: excitacni sekvence, principy spinového echa, méfeni
relaxacnich Cast, pienos polarizace — metody INEPT a DEPT, sloZené pulzy, homo- a
hetero-nuklearni decoupling, pulzni gradienty

2D Fourierova spektroskopie: zakladni principy a formalni teorie detekce NMR ve dvou
frekvencnich dimenzich, koherenc¢ni stezky.

Zakladni metody 2D spektroskopie: korelace chemickych posunti - COSY, J-rozlisSena
spektroskopie — méfeni spin-spinovych skalarnich interakci, korelace dipol-dipdlovych
interakci — NOESY, fazové cykly, varianty pro meéfeni homo- a hetero-nuklearnich
spinovych systému, editace spekter.

Aplikace NMR ve strukturni analyze biomolekul: proteiny a peptidy, nukleové kyseliny,
ziskavani strukturnich parametri: méteni vzdalenosti vodikovych atomt, urcovani
dihedralnich uhli, matematicka rekonstrukce prostorové struktury makromolekul.

Studijni material:
Understanding NMR Spectroscopy, James Keeler, University of Cambridge, 2002, pfistupny na:
http://www.spectroscopynow.com/Spy/basehtml/SpyH/1,1181,5-1-2-0-0-news_detail-0-

2482.00.html
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