NMR ptynow fizjologicznych



Uproszczony schemat przemiany materii w komorce
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acetylokoenzym A, sukcynylokoenzym A — zwiqzki posrednie z wiqzaniem

ATPR, UTP, CTP — kwasy adenozynotrifosforowy, urydynotrifosforowy,
wysokoenergetycznym

cylydynotrifosforowy — wysokoenergetyczne nukleotydy
ADP — kwas adenozynodifosforowy napisy drukiemn wytluszczonym — koricowe produkty przemiany materii
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Widmo IH NMR moczu pacjenta cierpigcego na acydurie propionowg,
PGly, propionyloglicyna



Wygaszanie sygnatu wody




Wygaszanie sygnatu wody:

* PreSat (d1-presat-pw-at)

«Jump and return (d1-90-t-90-at)

‘NOESYPRESAT (d1-presat-90-1-90-mix-90-at)
FLIPSY (Flip angle adjustable onedimensional NOESY)

*‘WATERGATE — technika wieloimpulsowa z zastosowaniem gradientow
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Widma H i 13C NMR moczu: choroba Canavany

1,7mol/mol
kreatyniny

2

kreatynina

TSP
\1 9‘ | | | 8‘ 7‘ 6‘ 5‘ | 4‘ 3‘ 2‘ | | | | 1‘ | | | | 0‘
kreatynina
2 mol/mol
kreatyniny
x % * TSP
00 175 1so0 125 100 75 5o 25 o0



v'rozdzielczosc¢

v'brak syghatu wody

i .. VGly —
v'czutosc (zatezanie)
v'oznaczenia ilosciowe (NOE; dtugie czasy relaksacji)
IVGly
IVGly
CHy O
WGly pHS Creatinine
N
Y >=NH Creatinine
| | I I | I |
150 100 50




v

i,

| L1 1 I I | I | | | I | |

HB

Cho

3-0 2:5 20

1-5
PPM

1-0

108godz,
Pi
¥
PCr NTP
h B
[ | ¥ T T | T IR 1"
2 1 10 0 -10 -20
PPM PPM
B PCr
18 doba
Pi
| | L N
2 1 10 0 -10 =20



Metabolomika/Metabonomika

Metabolom — zestaw wszystkich metabolitow obecnych w organizmie,

tkance, komorce lub przedziale komorkowym
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Profil metaboliczny
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Sprsonalizowana medycyna

Urine NMR

Metabolic finger print

Probka moczu

Finger print




NMR eksperyment- pomiar surowicy krwi /osocza

f-hydroeyburyrate

AcEloacetate

glycoproteing




Analiza Chemometryczna

Wielowymiarowa analiza statystyczna

Control
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ENANCJOMER
EGO REZONANSU JA

rozpuszczalniki

sy inkluzyjne

odczynniki przesuniecia chemicznego
reagenty tworzgce pochodne

ozpuszczalniki ciektokrystaliczne




szczalniki AS~0,

alkohol Pirkle’a, 2,2,2-trifluorofenyloetanol

F,C OH

I Laktony i etery |
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i alkohole

a) 2,2,2—trifluoro—1—(antrylo

b) 1-(1-naftylo)—2,2—di







R=H
R =H or CH,COO"




nniki przesuniecia «

oleksy metali, takich jak rod, pallad, platyna, cynk,
zede wszystkim lantanowcéw (LSR)

Lantanowcowe odczynniki przesuniecia chemicznego (LSR)




Pochodne kamfory

Eu(tbc); : R = t-butyl-

R
Eu(tfc), : R = -CF, —
_ O
Eu(hfc), : R = -C,F, \ /
O-- _EU./3

Ao~0,1 - 0,2

Europowe kompleksy diketonianow
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lantanowcowe odczynniki przesuniecia chemicznego (LSR)
w roztworach wodnych
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Zwigzek LSR pH | Stosune | Sygnat | A§/Hz Enancjomer
k W WYZSzym
molowy polu
LSR/
substrat

5-oksoprolina EuRtppn | 6,4 | 0,04 CH 4,9 R

kwas EuRpdta [ 4,9 |0,2 CH 4,6 S

2-hydroksyglutarow

y

kwas EuRtppn | 7,5 | 0,04 CH 3,0 S

2—-aminomastowy

CH; 2,7

kwas EuRtppn | 7,5 | 0,04 CH 3,7

3—-aminomastowy

kwas EuRtppn (7,5 |0,1 CH; 11,2 S

3—-aminoizomastowy
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F NMR

3C NMR
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Chiralne rozpuszczalniki ciekftokrystaliczne

»n-decylosulfoniansodowy z dodatkiem chiralnego decylo-2-sulfonianu
sodowego
> poli-L-glutaminian-y-benzylowy (PBLG) w ro6znych rozpuszczalnikach

organicznych

Zalety:

-Latwo przygotowac prébke

-Mozna zastosowac do rozmaitych grup zwigzkéw: alkoholi, amin, eteréw,
ketonow, kwasow karboksylowych, aminokwasow, zwigzkow metaloorganicznych,
alkindw, alkenéw, alkanow

Wady:
-trudna interpretacja
-nie nadaje sie do ztozonych mieszanin



