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ABSTRACT

Determination of the relative and absolute configuration of isolated natural derivatives is not
trivial in many cases despite the many methods available even today. Therefore, misassignments still
occur in the literature, and for a more certain assignment, it is advisable to use a combination of
multiple methods. In my presentation, I would like to present examples where the structure
identification was achieved by the combined application of TDDFT ECD/OR and DFT-NMR
methods. For this, in the case of NMR, in addition to classical chemical shift calculations, parameter
development was also performed.
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napjainkban rendelkezésre 4llo szamos modszer ellenére sem trividlis sok esetben. Igy maig
eléfordulnak az irodalomban félreasszignalasok, a biztosabb hozzarendeléshez pedig célszerii t6bb
modszer kombinaciojat alkalmazni. Eléadasomban olyan példakat szeretnék bemutatni, ahol TDDFT
ECD/OR ¢és DFT-NMR modszerek egyiittes alkalmazasaval sikeriilt a szerkezetazonositas. Ehhez az
NMR esetén a klasszikus kémiai eltolodas szamitasok mellett paraméter-fejlesztést is végeztiink.
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