Viltozo flexibilitast heterociklusok kiroptikai €s in silico
modszerekkel torténd vizsgalata
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Az abszolut konfiguracido meghatarozasa, mely a szerkezet-meghatarozas utolso
1épése, kiilondsen fontos farmakologiailag aktiv vegyiiletek esetén, ugyanis szamos példa
ismert az irodalomban arra, hogy egy kiralis molekula két enantiomere eltérd biologiai
hatast mutat. Optikailag aktiv vegyliletek esetén megoldast jelenthet a sikban polarizalt
fény és anyag kolcsonhatasan alapuld kiroptikai (pl. ECD, VCD, OR(D)) moédszerek
alkalmazasa. A meghatarozas egyik modja a kiroptikai paraméterek mérése €s szamitasa,
azonban a méret ¢s a flexibilitds novekedésével a konformacid-analizis soran nyert
konformer eloszlas ¢és a szamitott kiroptikai paraméterek funkcional/bazis vagy
oldészerfiiggést mutathatnak. Ezért sok esetben a biztonsdgos meghatarozashoz tobb
elméleti szint és/vagy kiroptikai modszer kombinécidja, vagy pedig a flexibilitas
csokkentése sziikséges. Az esetek egy részében a relativ konfiguracid (RC) reviziodja is
felmeriilhet, melyhez a fent emlitett kiroptikai paramétereken tul az NMR eltolédasok mért
¢és szamitott értékeit is felhasznaljuk.
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