Rontgendiffrakcios szerkezetvizsgalat

A Kkurzus részletes tematikaja:

1. hét: A rontgensugarzas. Tulajdonsagai €és gyakorlati alkalmazéasok. A diffrakcids modszerek
altalaban. A rontgendiffrakcid ¢és egyéb szerkezet-meghatirozasi modszerek. Fourier

transzformacio.

2. hét: Szimmetria. Szilard anyagok, kristalyok, egykristalyok, kristalyracs, elemi cella, Miller
indexek, szimmetria szimbdlumok, szimmetria osztalyok, krisztallografiai szimmetriajelolés,

szisztematikus hianyok, reciprok tér.

3. hét: Kristalyok. Egykristalyok nodvelése. Termodinamikai és kinetikai megfontolasok,

gyakorlati tanacsok.

4. hét: Modszerek. A rontgendiffrakcids modszerek fejlodése, detektorok tipusai, fotografiai

moddszerek. Négykords egykristaly diffraktométerek, térbeli detektalas.

5. hét: A szerkezet-meghatdrozds menete. A szerkezet-meghatirozas 1épései. Elemi cella,
adatgytijtés, adat/paraméter arany, a szerkezet megolddsa ¢és finomitdsa. Az abszolut

konfiguracié és meghatarozasa rontgendiffrakcioval.

6. hét: Publikalas. A rontgendiffrakcidos eredmények publikalasa, elektronikus publikalas. A
CIF. Az eredmények validalasa. Jellemzd kotésszogek és kotéstavolsagok. Az atomok

hémozgasanak hatasai. Statisztikai jellemzok.

7. hét: Szamitogépes programok. A szerkezet-meghatirozasban hasznalatos szamitégépes
programok fobb jellemz6i, APEX, WinGX, ShelX, OLEX.

8. hét: Gyakorlati foglalkozas. A CSD adatbazis megismerése, egy vegyiiletcsaladba tartozé
szerkezetek lekérdezése, néhany szerkezet Osszehasonlitdé elemzése. Az ORTEP és a

MERCURY program hasznalata.

9. hét: Polimorfizmus. Jelentdsége a gydgyszergyartasban. Szerkezeti, szabadalmi ¢é&s

szabalyozasi kérdések.

10. hét: A pordiffrakci6 alapjai és alkalmazasi lehetdségei a gyogyszeriparban. A neutron
diffrakcid elve és alkalmazasai. SAXS, EXAFS modszerek.



11. hét: A fehérjekrisztallografia alapjai. A fazisprobléma megoldasanak lehetdségei fehérjék

esetén. Fehérje szerkezetek finomitasa. A Ramachandran dbrazolas. Fehérjék miikodése.

12. hét: Gyakorlati foglalkozas. Egy szerkezet-meghatdrozas elvégzése Bruker D8 Venture
diffraktométer és az APEX3 vagy WINGX programcsomagok alkalmazasaval
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