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Inhalte
Strukturbestimmung von Wirkstoffen und Biomakromolekiilen als Grundlage zum Verstdandnis ihrer Funktion
Rontgenstrukturanalyse: Strukturelle und konformationell dynamische Eigenschaften von

Molekiilen/Biomakromolekiilen; Struktur/Wirkungs-Beziechungen, Einfiihrung in die rechengestiitzte Beschreibung und
Analyse von Molekiilen/Biomakromolekiilen (Molecular Modeling), Kristallisation von Molekiilen insbesondere
Biomakromolekiilen, Beurteilung und Bearbeitung von Kristallen als Vorbereitung eines Messexperimentes,
Durchfiihrung eines Messexperimentes, Einfiihrung in kristallographische Grundlagen (Kristallsymmetrie und
Raumgruppen, Beugung von Rontgenstrahlen an Kristallen), besondere Herausforderungen in der Strukturlésung von
Biomakromolekiilen wie der Lésung des Phasenproblem, Ermittlung von Reaktionswegen aus Kristallstrukturen.

Computergestiitzte Strukturmodellierung und -vorhersage: Prinzipien der kraftfeldbasierten
Strukturmodellierung und Konformationsanalyse sowie Deep-Learning-Ansatze fiir die Proteinstrukturvorhersage.

NMR-Spektroskopie: theoretische Grundlagen der NMR-Spektroskopie, Einflihrung des Produktoperator-Formalismus
zur Beschreibung von NMR-Experimenten, grundlegende NMR-Experimente, Abhdngigkeit der NMR-Messgrofsen von
Strukturparametern und der Molekiildynamik, Strukturbestimmung von Proteinen und RNA.

Lernergebnisse / Kompetenzziele

Die Studierenden werden mit den wichtigsten Methoden zur Strukturbestimmung von Wirkstoffen und
Biomakromolekiilen vertraut gemacht und erwerben ein Verstdndnis fiir den komplexen Zusammenhang zwischen der
dreidimensionalen Struktur von Molekiilen und ihrer biologischen Funktion. Sie kennen die Moglichkeiten und Grenzen
der verwendeten Strukturbestimmungsmethoden und sind in der Lage, den Informationsgehalt und die Zuverlassigkeit
von publizierten Strukturen zu beurteilen. Dariiber hinaus helfen ihnen die vermittelten Kenntnisse bei der Losung von
Strukturproblemen im Rahmen der spéteren eigenen wissenschaftlichen Arbeit.

Teilnahmevoraussetzungen fiir Modul bzw. fiir einzelne Lehrveranstaltungen des Moduls

Empfohlene Voraussetzungen

Organisatorisches

Die Bearbeitung der Ubungsaufgaben, sowie die regelméiRige Teilnahme an den Ubungen wird dringend empfohlen.

Importmodul, es gelten die Anmelde- und Riicktrittsfristen der Ordnung des Masters Chemie. (Die Klausur erfordert eine
Anmeldung, spatestens sieben Tage vor dem Priifungstermin. Bis zwei Werktage vor dem Priifungstermin ist der
Riicktritt ohne Angabe von Griinden moglich.)

Die Vorlesung teilt sich in die Halften Rontgenstrukturanalyse (Grininger) und NMR-Spektroskopie (Schwalbe).
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