Vypocet tvarii spekter s chemickou vyménou v NMR

Spektroskopie nuklearni magnetické rezonance (NMR) detekuje jaddra atomii s magnetickym momentem.
Sledované jadro muze diky tzv. chemické vyméné prechézet tam a zpét mezi dvéma ¢i vice stavy chemickymi
okolimi. Chemicka vymeéna nastava pii vratné chemické reakci, prechodu mezi konformacemi molekuly, atd.

Rychlost chemické vymény (tj. kolikrat v priméru pfejde dané jadro mezi stavy obr. spektrum v NMR
za sekundu) a dal$i parametry chemické vymény ovliviiuji tvar spektra NMR

(viz obr.). Proto lze fitovanim namétenych spektralnich tvart ziskat podrobné 100
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informace o probihajicich d&jich. Vypocet spektralnich tvart je zalozen na

kvantové mechanice, v nékterych piipadech vSak lze pouzit i ptistupy klasické N\ iz

fyziky.

Cilem tohoto studentského projektu je analyticky spocitat nebo nasimulovat J/V\L 80 %
spektrum chemické vymény dvoustavového systému s nepiimou spin-spinovou A
interakci (tzv. J-coupling). Student se seznami se spektroskopii NMR se S0
zaméfenim na chemickou vyménu. Osvoji si postupy, které se pouzivaji u

. . ,, 20 %
charakterizace napt. enzymatickych reakci, komplexti typu host—guest nebo
konformacni dynamiky. S
Prace bude zahrnovat analytické vypofty a numerickou simulaci na S
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pocitaci.
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