Szerves vegyiiletek in silico konformacios analizise és
spektrumszamitasa

A Kurzus részletes tematikaja:

1. hét: Sztereokémiai alapfogalmak. Izoméria. Abszolut és relativ konfiguracié. Centralis,
axialis, plandris kiralitds. Az abszolut és relativ konfiguracié meghatarozasara alkalmas
modszerek. Kiroptikai spektroszkdpia, fény és anyag kolcsonhatasa, ECD, VCD.

2. hét: Molekulamechanika, ab initio modszerek, DFT moddszerek. A potencialis energia
hiperfeliilet kitlintetett pontjai és ezek szamitasa. A CD szamitds Iépései. Konformacios
analizis. Példak kisméretd, rigid szarmazékok ECD szamitéasara.

3. hét: Flexibilis rendszerek konforméacids analizise és ECD szamitasa, a flexibilitas
csOkkentése csonkolassal, Ujraklaszterezéssel, szilard modszerekkel és kémiai atalakitassal.

4. hét: Valtozo flexibilitasu vegyiiletek OR és VCD szamitasa. Tobb kiroptikai modszer
kombinalt alkalmazasa az abszolut konfiguracié meghatarozasahoz.

5. hét: Viltozo flexibilitasu vegyiiletek NMR szamitéasa a relativ konfiguracié meghatarozasa
céljabol. NMR ¢és kiroptikai modszerek kombindlt alkalmazdsa az abszolut konfigurécio
meghatarozasahoz.

6. hét: Ismerkedés konformergeneralasra, molekuladinamikara alkalmas szoftverekkel.
Egyszerii keresések és szimulaciok végzése.

7. hét: Ismerkedés szemiempirikus, DFT ¢és ab initio szdmitdsokra alkalmas szoftverekkel.
Optimalasok végzése.

8. hét: Ismerkedés a Linux rendszerrel. Alapvetd Linux ismeretek, parancsok.

9. hét: Linux parancsok kombinalt alkalmazasa és 0sszefiizése.

10. hét: Valtozok, ciklusok. Egyszerii szkriptek irasa B shellben.

11. hét: Egyszerli szkriptek irasa B shellben input file generalashoz és adatkinyeréshez.

12. hét: Egy konkrét ECD szamitas attekintése 1épésrol 1épésre. Input file-ok generalasa az MM
keresés eredményébdl DFT optimalashoz. A lefutott outok klaszterezése. ECD inputok
generalasa. Rotatorerdsség €s hullamhossz értékek kinyerése. Spektrumok generaldsa a kinyert
adatokbol.

13. hét: Egy konkrét NMR szamités attekintése 1épésrdl 1épésre. A lehetséges diasztereomerek
felepitése. Input file-ok generalasa az MM keresés eredményébdl DFT optimalashoz. A lefutott
outok klaszterezése. NMR inputok generaldsa. Kémiai eltolodas és csatolas értékek kinyerése.
Az adatok Osszevetése mért értékekkel.

14. hét: A hallgatok altal hozott sztereokémiai probléméak megvitatasa. Szerkezet-felderitési
stratégiak megtervezése. Input file-ok generalasa.



