“Radiéspektroszkopiak™:

forradalmasitottak a fizikat, kémiat, bioldgiat és orvostudomanyt

e Elektronspin rezonancia (ESR, elektron paramagneses rezonancia - EPR)
¢ Magneses magrezonancia (NMR, MRI)

BIOMOLEKULARIS
SZERKEZET ES DINAMIKA:
RADIOSPEKTROSZKOPIAK,

EPR spekiroszképia NMR spekiroszkopia Ferhérje molekularis dinamika NMR-rel Nagyfelbontasu, anatémiai MRI
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NMR, ESR, MRI

Diffaziés MRI
Funkcionalis MRI (fMRI) (tractographia) Musculoskeletalis MRI

KELLERMAYER MIKLOS

Atomi, molekularis rendszerek Eredd spinnel rendelkezé rendszerek:
elemi magneskeént viselkedhetnek elemi magnesek

elekiromagnes ey ® Elemi részecskék (p, n, e) sajat spinnel rendelkeznek.
Stern-Gerlach kisérlet (1922) " @ N A nyaldb ket ® Elemi részecskék szama és bizonyos rendez6 elvek (pl. Pauli-elv) miatt eredd spin 1éphet fel.
Lohgatomanyaldb o eeeeeeeenid feosnnszzzilllY részre hasad e Atommag: paratlan tbmegszam - feles magspin ('H, 18C, 5N, 19F, 31P); paros tbmegszam, pératlan

rendszam - magspin egész; paros tmegszam és rendszam - magspin zérus.

Az eredb magneses dipélmomeptumot N
az 5s' elektron adja (palyaperdulet=0) ® Elektron: eredd elektronspin stabil parositatlan elektront tartalmazoé rendszerekben (pl. szabad gyokok).

Be ¥ . < .
. [— o Toités és eredd spin miatt magneses momentum 1ép fel.
Inhomogén magneses
térben nemcsak "o A spin magneses
Py Walihor Gerlach h forgaéqnquatﬁki 7 l momentum két
tto Stern alther Gerlacl anem eredo ero Is hal Artd A .
(1888-1969) (1889-1979) a magneses dipélra: l,n értéket vehet fel. Magmagneses momentum:

=1
M, =y,L
y~n =atommag giromégneses hanyadosa (magneses momentum

és perdulet arénya)_
L = magspin (L= /I(I+1)h), ahol I=eredt spinkvantumszam.

Grenge magneses tec

Magneses magrezonancia (“nuclear
magnetic resonance”, NMR)
Nobel-dfj, 1952

Elektronspin magneses momentuma:

‘ M, =-gu, [S(S+1)

Isidor Rabi Felix Bloch Edward Mills Purcell . - . A

(1898-1988) (1905-1983) (1912-1997) g = elektron g-faktora (a magneses momentum és giromagneses
Porgettylimodeli hanyados kapcsolatat leiré dimenziénélkuli aranyszam)

1z = Bohr magneton (az elektron méagneses dipéimomentum egysége)
S = spinkvantumszam

Magneses rezonancia: Magneses térbe helyezett minta altali,
rezonancia-abszorpcio jellegl elektromagneses energia elnyelés.



Magneses térben a spinek
orientalédnak

Magneses tér hianyaban:

elemi magnesek orientaciéja random

Paramagnesseég: kils6 magneses tér hatasara fellepd
magnesezettség (magneses dipodlok orientacioja).

Magneses térben:

elemi magnesek
onentél dnak

' parallel

antiparallel

energiaszintek
felhasadnak

-1/2

Rezonanciafeltétel:

AE=hf=uBy
+1/2

NMR spektroszkopia

NMR spektroszkédpia vagy Magneses Rezonancia Spektroszkdpia (MRS)
Spektroszkdpiai modszer az atommagok koruli lokélis magneses tér mérésére. A
magneses térbe helyezett atommagok rezonanciafrekvenciait mérjik meg.

NMR spektrométer: Folyékony He dltal h(itétt magnes, nagy méagneses térerd
(spektralis felbontas a térerével egyenesen aranyos) | ‘
NMR spektrum: elnyelt elektromagneses sugérzés intenzitésa frekvencia

flggvényében.

“NMR-vonal” gérbe alatti tertlete az abszorbeélé atommagok szamaval ardnyos.

Elektronfelhé (i.e., annak szerkezete) befolyasolja a lokalis magneses teret:

frekvenciafeltétel elhangolédik (“kémiai eltolédas”). Kémiai

szerkezetmeghatérozas lehetésége.
Fehérje NMR: dinamika mérésének lehetésége, rendezetlen fehérje elemek

detektalasa

900 MHz NMR, 21.1 T magnes
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Referencia (TMS,
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Edward Purcell, 1946
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Az orientalt spinek precesszios
mozgast végeznek

Porgettyd, giroszkop
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Precesszids vagy
Larmor frekvencia:
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Rezonanciafeltétel:

AE - hw,

Felix Bloch, 1946

ESR spektroszkopia

Elektronspin rezonancia (ESR) vagy elektron
paramagenses rezonancia (EPR) spektroszképia
Spektroszkdpiai médszer a pératlan elektront
tartalmazo anyagok vizsgélatara.

ESR spektrum: elnyelt elektromégneses sugéarzas
intenzitdsa a magneses tér figgvényében.
NMR-énél alacsonyabb méagneses tér, de nagyobb
elektromdagneses sugdrzasi frekvenciak
(mikrohulldm).

Spin-jeldlés: stabil parositatlan elektront tartalmazé
vegytlettel vald jelolés. “Site-directed” (célzott)
spinjeldlés: pontmutécidval tervezetten bevitt
reaktfv aminosav oldallancok (-SH) spinjelélése.
Mozgaési (rotaciés) sebességek mérési lehetésége
102 s id6tartomanyban.
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Magneses tér (G)

Immobilizacié hatasa az
ESR spektrumra

“Site-directed” (célzott) splnjelolés

Proximités
Hozzaférhetség (spin-spin Fotoreceptor
(teljesitmény 5 osatolas) fehérje célzott
szaturacio) N spinjeldlése
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Makroszképos magnesezettség

Kualénb6zd energiaszinteken spintdbblet miatt

Alacsony energiaju alapot
parallel a proton esetében

Bo A nagy (parallel) ill.
1 alacsony (antiparallel)
energiaju spinallapotok

aranya:

AE

N . _AE

Bo = magneses tér M =¢ kgT

M = makroszkdpikus N
mégnesezettség parallel

(Boltzmann-eloszlas)

MRI-ben alkalmazott magneses térerd:
Fold magneses térerejének 20-50

Nagy energigju éIIant ezerszerese
antiparallel a proton esetében

Spin-racs relaxacio
T1 vagy longitudinalis relaxacio

Bo

T1 relaxacios id6:
elemi magnes (proton) és

kérnyezete kozotti kdlcsdnhatasra utal

Gerjesztés

Rezonancia feltétel: Larmor frekvencia

Bo

Bo = méagneses tér
M = makroszképos magnesezettség

B = besugarzott elektromagneses tér (\
\

MRI-ben alkalmazott
elektronagneses sugarzas:
Radiofrekvencia

Spin-spin relaxacio

T2 vagy tranzverzalis relaxacio
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M,,| ‘freeinduction decay”
Y (FID)
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T2 relaxacios id6:

elemi magnesek (protonok)
kozotti kélcsdnhatasra utal



MRI: az emberi test makroszkopikus
magnesezettsegét hozza letre

Spin-echo kisérlet

Ismétlédé gerjesztd és fefokuszald impulzusok: spin-echo szekvencia
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MRI: térbeli kédolas és képrekonstukcio MRI képalkotas

a precesszio térfuggd frekvenciavaltozasan alapul ) . o y
Szinkontraszt aspinsirlség és relaxacios idok alapjan

el iebnis @ |

RF tekercs
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Fourier
transzformacié

T2-sulyozas

T1-sulyozas protonsUrliség-sulyozas




_ : oy Az MRI t6bb mint anatomiai képalkotas
MRI: 3D informacio Non-invaziv angiogréafia

Ujraszeletelés képszelet
merdleges sikban

telitett spinek

véraram

telitetlen
spinek

Térbeli projekcio
(,volume rendering”)

MRI mozgdkep Funkcionalis MRI (fMRI)

Nagy idofelbontasu felvetelek alapjan Elettani folyamattal szinkron felvett

Nagy id6felbontasu képsorozat

Villogo fény hatasa a latokéregre
Aortabillenty nyilasa-zarodasa
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Planck Length

Quantum Foam  —

Cary and Aicheel Huong




