1. Jakym zpisobem Sparky pouziva soubory?

Po nacteni souboru spektra (*rr, *ucsf) je toto spektrum pouZito jako “podklad” pro praci. Tento
podklad je pouze prekreslovan pri zménach kontur, zoomovani... Samotny soubor spektra se
nemeéni. Jakakoli prace se déje “nad” timto podkladem. Sparky si veSkerou praci uklada do souboru
* save (tzn. poloha pikd, linky, pfifazeni atd.). V tomto souboru se také nachazi umisténi spektra na
pevném disku pocitace, ke kterému tento *.save patfi (Sparky musi védét, kde vzit podklad pro
zobrazeni.)

Projekty (soubory *.proj) slouzZi k tomu, Ze ukladaji na pevny disk informace o pravé otevienych
spektrech. Jsou tedy jakousi nastavbou ulehcujici praci s vice spektry. Soubor *.proj neobsahuje
prifazeni. Slouzi k okamZitému nacteni vSech aktivnich spekter pred poslednim uloZenim.

2. Pri nacteni *.save nemuze Sparky nalézt soubor spektra

Typicky se toto stava pfi praci na vice pocitacich. Umisténi spektra (*.ucsf), které Sparky ocekava,
neexistuje. Staci pouze navést Sparkyho na existujici soubor na lokalnim pocitaci pomoci tlacitka
“Browse”.

3. Jak pojmenovavat rezonance

Sparky je vyvijen primarné pro biomolekuly, nukleové kyseliny a proteiny. Tyto jsou sloZeny
kondenzaci monomernich jednotek. Proto Sparky ma pro kaZdou rezonanci urceny dva atributy
“Group” a “Atom”.

Group je oznaceni molekuly popripadé aminokyseliny ¢i nukleotidu. Typicky se dava zkratka o
délce 2-4 znaki. Napiiklad G34 pro glycin, ktery je na 34. pozici v primarni sekvenci peptidu. Nebo
C10 pro cytosin na 10. pozici v sekvenci oligomerni DNA. Pro organické molekuly je potfeba si
zvolit rozumnou zkratku (oxazolin OXA, palmatin PAL...), ktera bude reprezentovat tu danou celou
molekulu.

Atom je oznaceni toho daného atomu (jadra) v molekule. Je nezbytné si oznacCit riizné typy jader
riznymi atributy Atom. SnaZte se vytvorit jednotny systém pojmenovani atomt. Pouzijte zkratky,
které budou co nejkratSi ale zarovenn nezameénitelné. VZidy pouZivejte sestupnou hierarchii v
oznacovani atomu.

Priklady oznaceni uhliku Ca v glycinu 34:

Group Atom Status
G34 CA OK

G34 A NOK nejednoznatné pfifazeni atomu

G34 AlfaC NOK zbytecn& dlouhé, “C” mé prednost

G34 AC NOK 3patné pofadi pismen v Atom

g 34 ca NOK mezera v ndzvu aminokyseliny, mald pismena
G34 HCa NOK pismeno “H” v ndzvu atomu je zavadgjici

34g aLFa-h2-C GBS

Tato praxe vam umozZni pti zobrazeni/exportu rezonanci shlukovat atomy postupné podle typu jader.
Vypis bude prehlednéjsi, bude snazsi odhalit pripadné chyby.



4. Prirazeni rezonanci

Pokud prifazujete novou rezonanci, napiste cely nazev do prislusné kolonky. Pokud uZ je rezonance
prifazena na jiném misté v ramci projektu, najdete ji v seznamu rezonanci napravo. Sparky vam
okamzité nabidne ty, které jsou nejblize danému piku, ze kterych si mtizete zvolit tu spradvnou. Neni
oviem pravidlem, Ze nabidne tu spravnou na prvni pokus. Cim dale se vSak rezonance v ostatnich
spektrech nachazi od piku, tim vice je tfeba byt na pozoru a prehodnotit stavajici popripadé nové
prirazeni.

Nikdy nepiSte jiZ existujici pfifazeni rucné, protoZe:

1. Udélate typo a vytvorite duplicitni prifazeni

2. Neodhalite okamZité chybu (pfifadite rezonanci na 1 ppm piku na 5 ppm)

3. Zameénite spektralni dimenze

5. Kontrola spravnosti

Tuto kontrolu je nutné provést vidy, kdyz chcete spektrum komukoli
poslat!

Sparky nabizi moZnost zobrazit statistiku rezonanci pomoci zkratky “tb”. Timto pfikazem se otevie

nové okno, kde se nachazi veskeré prifazené rezonance. Pomoci tlacitek si miiZete zobrazit pocet
pikt prisluSicim dané rezonanci a jejich standardni odchylku. Standardni odchylka by neméla
presahovat 0.1 ppm pro jadra 'H respektive 1 ppm pro vSechna ostatni. Je dobré zkontrolovat
vSechny piky, pokud se u rezonance bliZime k témto hrani¢nim hodnotam.



