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Peptydy jako związki biologicznie czynne stanowią ciekawe obiekty do badań struktu-
ralnych. Znając strukturę takiej cząsteczki możliwe jest wytłumaczenie mechanizmów po-
wstawania różnych chorób na poziomie molekularnym. Możliwe jest również projektowanie 
nowych leków.  
Jedną z szeroko stosowanych metod ustalania struktur przestrzennych związków jest połącze-
nie dwuwymiarowej spektroskopii NMR z komputerowymi technikami obliczeniowymi. W 
metodzie tej istnieje kilka podejść. W każdym jednak, pierwszym etapem jest zarejestrowanie 
serii widm i ich zinterpretowanie. Kolejnym krokiem jest przeprowadzenie szeregu obliczeń, 
do których danymi wejściowymi są informacje uzyskane z eksperymentu NMR. Metody obli-
czeniowe, które mogą zostać wykorzystane to: dynamika molekularna z nałożonymi ograni-
czeniami tzw. więzami, protokół geometrii odległości (ang. Distance Geometry), generowanie 
zbioru konformacji i późniejsze obliczenie wag statystycznych.  
W swojej prezentacji pokażę szczegółowy opis, w jaki sposób zostały ustalone struktury neu-
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