BIOMOLEKULARIS
SZERKEZETI DINAMIKA

KELLERMAYER MIKLOS

KiSERLETEK, MERESEK CELJA

e Biomolekularis szerkezet és

* miikodés pontosabb megismerése
(folyamatok, dllapotok, dtmenetek,
kolesonhatdsok, mozgdasok, stb.)

GERJESZTES SORAN ELNYELT
ENERGIA SORSA

Bels6 konverzio
(ho)

Fluoreszcencia
kioltas

Rendszerek kozotti
atmenet
S—T
FRET

Fluoreszcencia (ns)
Foszforeszcencia (ms)

Sugdrzdsos és nem sugdrzdsos dtmenetek!

FLUORESZCENCIA REZONANCIA
ENERGIA TRANSZFER

Altalanosan:

* A gerjesztett dllapotban 1év6 molekula (donor), valamint
egy megfeleld spektroszképids kovetelményeket
kielégitd molekula (akceptor) kozott dipol-dipdl
kolcsonhatds révén, sugdrzds nélkiili energiadtadds
formdjaban jon 1étre.

* Fluoreszcencia Rezonancia Energia Transzfer (FRET):
ha az energiatranszfer szerepl6i fluoroférok.




FRET

* A gerjesztett donor (D) relaxdciéjdhoz hozzdjdrul az
akceptor (A) molekula emisszidja!
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A FRET FELTETELEI

*Fluoreszcens donor és akceptor molekula.
*A donor és akceptor molekula kozotti
tavolsag (R) 2-10 nm!
*Atfedés a donor emissziés spektruma és az
abszorpcids spektruma kozott.
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A FRET ALKALMAZASA

* Molekularis mérgszalag: tdvolsdgmérés a nm-es (10-°m)
tartoményban.
* Nagyon érzékeny!
* Alkalmazas:
— Molekuldk kozotti kélcsonhatdsok tanulmdanyozdsa.
— Molekuldkon beliili szerkezeti valtozasok tanulményozasa.

FRET
microscopy




“RADIOSPEKTROSZKOPIAK”:

FORRADALMASITOTTAK A FIZIKAT, KEMIAT, BIOLOGIAT ES ORVOSTUDOMANYT

. Elektronspin rezonancia (ESR, elektron paramégneses rezonancia - EPR)

e  Madgneses magrezonancia (NMR, MRI)

EPR spektroszképia NMR spektroszképia Ferhérje molekuldris dinamika NMR-rel

Nagyfelbontdsti, anatémiai MRI
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MRI spektroszkopia

Funkcionalis MRI (fMRI) Difftiziés MRI (tractographia) Musculoskeletalis MRT

ATOMI, MOLEKULARIS RENDSZEREK
ELEMI MAGNESKENT VISELKEDHETNEK

elektromagnes emyd
@ :
Ag atom-nyalab S Anyaldb két

#1300} részre hasad
Az ered6 magneses dip6lmomentumot >
az 5s! elektron adja (palyaperdiilet=0)

Stern-Gerlach kisérlet (1922)

Inhomogén magneses

térben nemcsak . A spin mégneses
ST E—— forgatényomaték, hanem \ 7 momentum két
Otto Stern Walther Gerlacl P
eredd erd is hat a értéket vehet fel.
(1888-1969) (1889-1979) % 4

magneses dipdlra:

Mégneses magrezonancia (“nuclear
magnetic resonance”, NMR)
Nobel-dij, 1952

_E )
Isidor Rabi Felix Bloch Edward Mills Purcell
(1898-1988) (1905-1983) (1912-1997)

Miigneses rezonancia: Mégneses térbe helyezett minta dltali,
rezonancia-abszorpcio jellegii elektromdgneses energia elnyelés.

EREDO SPINNEL RENDELKEZO RENDSZEREK:
ELEMI MAGNESEK

o Elemi részecskék (p, n, e) sajit spinnel rendelkeznek.

® Az elemi részecskék szama és bizonyos rendezd elvek (pl. Pauli-elv) miatt a rendszerben eredd spin
léphet fel.

® Atommag: paratlan témegszdm - feles magspin ('H, 13C, 5N, 19F, 31P); paros tomegszam, paratlan
rendszam - magspin egész; paros tomegszam és rendszam - magspin zérus.

o Elektron: eredd elektronspin stabil pérositatlan elektront tartalmazé rendszerekben (pl. szabad gyokok).

® Toltés és eredd spin miatt mdgneses momentum 1ép fel.

Magmaégneses momentum:
M, =yyL

YN = atommag giromdgneses hényadosa (mdgneses momentum és
perdiilet arénya)

L =magspin (L= fI(l+ I)ﬁ), ahol /=eredd spinkvantumszam.

Elektronspin magneses momentuma:

M, =-gu, [S(S+1)

g = elektron g-faktora (a magneses m és giroma hanyados
Po: ygg[’[]/ﬁn/lodg[l kapesolatdt lefr6 dimenziénélkiili arnyszam)
1g = Bohr magneton (az elektron magneses diplmomentuméanak egysége
s =Boh ton g p gysége)
S = spinkvantumszam

Magneses tér hianyaban:
elemi magnesek orientdciéja random

Paramdgnesség: kiilsé magneses tér hatdsara felléps
magnesezettség (mdgneses dipdlok orientacidja).

Magneses térben:

elemi magnesek  energiaszintek
orientdlédnak felhasadnak
B, E

parallel

Rezonanciafeltétel:
AE AE=hf

antiparallel B, B




PRECESSZIO

Klasszikus (“porgettyd”)
modell szerint -
Precesszi6s vagy
Larmor frekvencia:

2w

Rezonanciafeltétel:

AE

-2

Porgettyt, giroszk6p

Felix Bloch, 1946

NMR Es EPR
SPEKTROSZKOPIA

31=8,70 1=290
® NMR spektrum: elnyelt elektromdgneses sugdrzds T
intenzitdsa frekvencia fliggvényében. ) ‘
® “NMR-vonal” gorbe alatti tertilete az abszorbedld ' A“}ﬁ}lfﬁm ‘
atommagok szdmédval ardnyos. I [ spektruma |
e Elektronfelhd (i.e., annak szerkezete) befolydsolja a b‘ i “ | |
lokélis magneses teret: frekvenciafeltétel = r B )}' k/* S———" * 4 }L—
elhangol6dik (“kémiai eltol6dds”). Kémiai &
szerkezetmeghatdrozds lehetSsége.

CHO 8=456 Hz CHjy

® EPR spektrum: elnyelt elektromagneses sugarzas
intenzitdsa a magneses tér fliggvényében.

® NMR-énél alacsonyabb mdgneses tér, de nagyobb
elektromdgneses sugdrzdsi frekvencidk
(mikrohulldm).

® Spin-jel6lés: stabil parositatlan elektront tartalmazé
vegyiilettel valo jel6lés.

® Mozgési (rotdci6s) sebességek mérési lehetdsége a
104 - 10?2 s id6tartomanyban. = - e e

Magneses tér (G)

Spinjelolt
citokrém-C
ESR spektruma
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MAKROSZKOPOS MAGNESEZETTSEG
KULONBOZO ENERGIASZINTEKEN SPINTOBBLET MIATT

Bo Bo = magneses tér
T M = makroszképos magnesezettség

Alacsony energia allapot
proton esetében parallel

Magas energia allapot
proton esetében antiparallel

GERJESZTES

RADIOFREKVENCIAS ELEKTROMAGNESES SUGARZASSAL

Rezonancia feltétel: Larmor frekvencia

Bo = médgneses tér \j
M = makroszképos magnesezettség

B1 = besugarzott radiéfrekvencids

elektromdgneses tér




SPIN-RACS RELAXACIO

T1 VAGY LONGITUDINALIS RELAXACIO

T1 relaxaci6s id6:
elemi magnes (proton) és
kornyezete kozotti kolesonhatdsra utal

SPIN-SPIN RELAXACIO

T2 VAGY TRANZVERZALIS RELAXACIO

Mxy “free induction decay”
(FID)

m"

T2 relaxacios id6:

elemi mdgnesek (protonok)
kozotti kolesonhatdsra utal

MRI: NON-INVAZIV
“TOMOGRAFIAS” MODSZER

MRI:

AZ EMBERI TEST MAKROSZKOPOS
MAGNESEZETTSEGET HOZZA LETRE

Nobel-dij (2003)

£ Ky
Raymond V. Damadian g,.n‘ Wl A/
(1936-) Paul C. Lauterbur

(1929-)

Peter Mansfield
Abra Damadian szabvanytigyi bejelentésébdl  “indomitable”: “a rettenthetetlen” (1933-)




MRI KéPALKOTAS I: NMR JEL TERBELI KODOLASA: A PRECESSZIO

P . FREKVENCIAVALTOZASARA EPUL
TERBELI FELBONTAS
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MRI KEPALKOTAS II: MRI OSSZEFOGLALAS

SZINFELBONTAS (KONTRASZT) RELAXACIOS IDOK ALAPJAN
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MRI: MRI:

INFORMACIO MANIPULALASA | NON-INVAZiV ANGIOGRAFIA

Signa 1.5T SYS#CWMROY University MRI of Boca Raton
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MRI MOZGOKEP FUNKCIONALIS MRI (FMRI)

NAGY IDOFELBONTASU FELVETELEK ALAPJAN ELETTANI FOLYAMATTAL SZINKRON FELVETT

NAGY IDOFELBONTASU KEPSOROZAT
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Villogé fény hatasa a latokéregre
Aortabillentyii nyilasa-zarédasa




SZUPERPONALT MRI Es PET
KEPSOROZAT

PET aktivitas: szemmozgatas soran
Térbeli rekonstrukcid




