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La determinación de la estructura tridimensional de macromoléculas biológicas se basa fundamentalmente en la información que proporcionan los efectos Overhauser nucleares, cuya magnitud es función de la distancia entre los dos núcleos entre los que se produce el efecto. Si bien esta información es en general suficiente para la determinación estructural, la obtención de estructuras tridimensionales de alta resolución suele requerir la utilización de información experimental adicional. Entre esta destacan por su utilidad los acoplamientos escalares a tres enlaces y los acoplamientos dipolares residuales. Los primeros están relacionados con el ángulo dihedro alrededor del enlace central y contribuyen por ello a una mejor definición de las estructuras a escala local. Los segundos dependen de la orientación del vector que une a ambos núcleos acoplados, contribuyendo sobre todo a una mayor precisión en la orientación relativa de parejas de núcleos acoplados y con ello de los elementos de estructura secundaria.

En esta conferencia presentaremos la optimización de algunas secuencias de medida de acoplamientos escalares en proteínas para la que se ha tenido en cuenta la introducción de la tecnología PEP, una minimización de la saturación del agua, la optimización de los tiempos de evolución y la minimización de los ciclos de fase. Igualmente se presentarán secuencias desarrolladas en nuestro grupo para la medida de acoplamientos dipolares residuales, ilustrándose su aplicación con algunos ejemplos.
