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Az abszolút konfiguráció meghatározása, mely a szerkezet-meghatározás utolsó 

lépése, különösen fontos farmakológiailag aktív vegyületek esetén, ugyanis számos példa 

ismert az irodalomban arra, hogy egy királis molekula két enantiomere eltérő biológiai 

hatást mutat. Optikailag aktív vegyületek esetén megoldást jelenthet a síkban polarizált 

fény és anyag kölcsönhatásán alapuló kiroptikai (pl. ECD, VCD, OR(D)) módszerek 

alkalmazása. A meghatározás egyik módja a kiroptikai paraméterek mérése és számítása, 

azonban a méret és a flexibilitás növekedésével a konformáció-analízis során nyert 

konformer eloszlás és a számított kiroptikai paraméterek funkcionál/bázis vagy 

oldószerfüggést mutathatnak. Ezért sok esetben a biztonságos meghatározáshoz több 

elméleti szint és/vagy kiroptikai módszer kombinációja, vagy pedig a flexibilitás 

csökkentése szükséges. Az esetek egy részében a relatív konfiguráció (RC) revíziója is 

felmerülhet, melyhez a fent említett kiroptikai paramétereken túl az NMR eltolódások mért 

és számított értékeit is felhasználjuk. 
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