A tantargy neve:

magyarul: Spektroszkopiai modszerek .

Kodja: TTKBE0503
angolul: Spectroscopic methods I.

Heti bontott tematika

1. hét

Az NMR spektroszkopia torténete, alapelve. Az atommagok impulzusmomentuma és magneses sajat-
sdgai. NMR aktiv magok.

TE: Ismeri az atommagok magneses tulajdonsdgait, az NMR aktiv magokat.

2. hét

A magneses mez6 hatdsa (Zeeman-kdlcsonhatas), az NMR kivalasztasi szabaly, a rezonanciafeltétel,
a Larmor-precesszid. A Zeeman-szintek betdltottsége, a makroszkopikus magnesezettség.

TE: Ismeri a magneses mez0 hatasat az atommagokra, az NMR kivalasztasi szabalyt. Ismeri a rezo-
nanciafetételt, a Larmor-precessziot, valamint a makroszkdpikus magnesezettség fogalmat.

3. hét

A kémiai arnyékolds, a kémiai eltolodas. Proton (*H) kémiai eltolodasok és a kémiai szerkezet dssze-
fliggései: elektronegativitas, induktiv, mezomer effektus, szomszédcsoport-anizotropia, gytiriiaram,
hidrogén hid, oldészerhatas. A spektrumvonalak integralt intenzitasa.

TE: Ismeri a kémiai arnyékolas és kémiai eltolodas fogalmat, a proton kémiai eltolédasokat befolya-
sold tényezoket, valamint a spektrumvonalak integralt intenzitasanak fogalmat.

4. hét

A skalaris spin-spin csatolds, a csatolasi allando. A csatolasi allando6 és kémiai szerkezet kapcsolata, a
Karplus-egyenlet.

TE: Ismeri a skalaris spin-spin csatolas, a csatolasi allando fogalmat, valamint a kémiai szerkezettel
valé kapcsolatukat. Tudja értelmezni a Karplus-egyenletet.

5. hét

Kémiai és magneses egyenértékiiség. Homotdpia, enantiotdpia, diasztereotopia. Gyenge csatolas, az
elsérendii spektrumanalizis szabalyai. Erds csatolas, masodrendii spinrendszer.

TE: Definialni tudja a kémiai és magneses egyenértékiiség, a homotopia, enantiotdpia, diasztereotopia
fogalmakat. Felismeri az elsdrend{i és masodrendii spinrendszereket és ismeri az elsérendii spekt-
rumanalizis szabalyait.

6. hét

A 3C-NMR spektroszkopia. A 3C kémiai eltolodést befolyasolé tényezdk: o-, B- és y-hatasok, in-
duktiv, mezomer és sztérikus effektusok.

TE: Ismeri a *C kémiai eltolodas fogalmat és az eltolddast befolyasold tényezéket.

7. hét

A kémiai eltolédds empirikus szAmitasa, additivitasi szabalyok. *H- és 3C-NMR spektrumok analizi-
se, példak.

TE: Az additivitasi szabalyok ismeretében kémiai eltolodast tud szamolni. Az elsajatitott fogalmak,
torvényszeriiségek ismeretében *H- és 3C-NMR spektrumokat tud elemezni.

8. hét

Elektromagneses sugarzas, az elektromagneses sugarzas tartomanyai €s energiaja. Infravoros szinké-
pek keletkezésének feltételei. Rotacios spektrum, rotacios rezgési spektrumok. Eréallandok invarian-
cigjanak elve. Karakterisztikus kotési frekvenciak, karakterisztikus csoportrezgés. Felhangsavok.
Vegyértékrezgések jellemzé tartomanyai és fliggésiik a kotési energiatol és a kotésallandotol.

TE: Ismeri az elektromagneses sugarzas tartomanyai és energia viszonyait. Ismeri az infravoros szin-
képek keletkezésének feltételeit. Tudja, mit jelentenek a rotacios rezgési spektrumok. Ismeri a vegy-
értékrezgések fogalmat, jellemz0 tartomanyait.

9. hét

Alkanok, alkének, alkinek és aromas vegyiiletek IR spektrumai. Alkoholok azonositasa, a hidrogén
kotés hatasa alkoholok IR spektrumara. A karbonil csoport C=0 vegyértékrezgését befolyasolo intra-
és intermolekularis hatasok. Karbonsavak és karbonsavszarmazékok IR spektrumai.

TE: Ismeri a kiillonb6z6 rezgési fajtakat, az alkanok, alkének, alkinek és aromas vegytiletek IR spekt-
rumait. Ismeri az alkoholok IR spektrumait. Azonositani tudja a jellemzd vegyértékrezgéseket és az
azokat befolydsold tényezdket.

10. hét

Abszorpcids molekula szinképek (UV, IR, Raman) képzédése. A Bauger-Lambert-Beer térvény és
analitikai alkalmazasai. Elektrongerjesztési atmenetek. Kromoforok UV atmeneteinek maximumhe-
lyei és € értékei. Kivalasztasi szabalyok. A Jablonski diagram. Frank-Condon elv, batokrom, hipszo-
krém, hipokrom és hiperkrom eltolodasok. Konjugacio, sztérikus gat hatasa a kromoforkoplanaritasa-
ra.

TE: Ismeri a szinképek keletkezését. Ismeri és alkalmazni tudja a Bauger-Lambert-Beer térvényt. A
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kromoforok UV atmeneteit ismeri. Alkalmazza a Frank-Condon elvet.

11. hét

Polién rendszerek konformacidja és geometriaja. Az oldoszer polaritdsanak hatasa az UV szinképek-
re.

A tomegspektrometria alapfogalmai. A szerves tomegspektrometria fobb ionizacios modszerei. Mo-
lekulék ionizacidja.

TE: Ismeri az olddszer polaritasanak az UV spektrumra gyakorolt hatasat. Ismeri a tdmegspektromet-
rids alapfogalmakat, a f6bb ionizacidos modszereket €s a molekulak ionizacidjat.

12. hét

A molekulaion altalanos széttoredezése, fragmentacioja: a tdmegspektrum. Az ionizacidos modszerek
elonyei, hatranyai. A tomegspektrométer felépitése. Mintabeviteli szempontok, tdbbkomponensi
mintak optimalis technikai igényei. lonforrasok, EI ionforras, CI ionforras.

TE: Ismeri a fragmentaciot, a tdmegspektrumot, a késziilékek felépitését, a mintabeviteli modokat és
szabalyokat. Ismeri az EI és CI forrast, azok k6zotti kiilonbséget.

13. hét

Molekulak ionizacidja: ESI ionforras, APCI ionforras. Tomeganalizatorok, tipusai. A felbontas. Jel-
feldolgozas-detektorok.

TE: Ismeri az ESI és APCI forrast, azok kozotti kiilonbséget. Ismeri a tomeganalizatorokat, a felbon-
tast, a detektorokat.

14. hét

A szerves tomegspektrometria alapfogalmai, molcsucs, molekulaion. A nitrogén-szabaly, természetes
izotopok. A tomegspektrumok értelmezésének altalanos szempontjai. Fé fragmentacios folyamatok:
az a-, benzil-, allil-hasadas. A McLafferty atrendez6dés. Szerves vegyiiletcsaladok altalanos tomeg-
spektrometriaja.

TE: Ismeri az alapfogalmakat. Ismeri €s alkalmazza a nitrogén-szabalyt, a f6 fragmentacios folyama-
tokat. Ismeri a kiilonb5z0 szerves vegyiiletek jellemz6 tdmegspektrometrids viselkedését.




