A tantargy neve:

magyarul: 2D NMR moédszerek

Kédja: TTKMGO0318

angolul: 2D NMR methods

Heti bontott tematika

1. hét

A kétdimenzios (2D) NMR spektroszkopia bevezetése, elméleti alapjai. A 2D NMR kisérletek tipusai
(homonukledris, heteronuklearis korrelacid). A 2D NMR kisérletek altalanos sémaja, épitd elemei, a
masodik (indirekt) frekvencia dimenzi6 fogalma.

TE: Ismeri a 2D NMR spektroszkdpia elméleti alapjait, a kisérletek f6bb tipusait és épitéelemeit.

2. hét

A Kkisérletek elméleti leirasara szolgald vektormodell és szorzatoperator kozelités alapjainak beveze-
tése, egyszerii alkalmazasainak bemutatasa.

TE: Ismeri a vektormodell és a szorzatoperator leiras alapjait.

3. hét

A kétdimenzios homonuklearis, proton-proton korrelacios kisérlet, 2D COSY (Correlation Spect-
roscopy) mitkodési elvének ismertetése. Szorzatoperator alkalmazésa a kisérlet leirasara. Koherencia
atvitel. Magnit(do, fazisérzékeny kisérlet, kvadrattra detektalas. A COSY kisérlet célja, alkalmaza-
sai.

TE: Ismeri a 2D COSY kisérlet mitkodési elvét, a koherencia atvitel fogalmat.

4. hét

Gyakorlas - 2D COSY spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csticsainak bemutatasa, a csa-
tolasi korrelaciok (konnektivitasi hald) vizsgalata, teljes spektrumelemzés.
Tovabbi spektrumelemzési feladatok gyakorlasa.

TE: Képes 6nalléan a 2D COSY kisérlet soran kapott spektrum megjelenitésére és értékelésére.

5. hét

A kétdimenzids homonuklearis, teljes proton-proton korrelacios kisérlet, 2D TOCSY (Total Correla-
tion Spectroscopy) miikodési elvének ismertetése. A spin-lock tér fogalma, dsszetett impulzus-
szekvencia bevezetése, MLEV szekvencia. Izotrop keveredés, magnesezettség atvitel a spinrendsze-
ren beliil. A TOCSY kisérlet célja, alkalmazasa.

TE: Ismeri a 2D TOCSY kisérlet miikddési elvét, a spinrendszeren beliili magnesezettség atvitel
alapjat.

6. hét

Gyakorlas - 2D TOCSY spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csticsainak bemutatasa, a
csatolasi korrelaciok vizsgalata, a spinrendszer(ek) tagjainak meghatarozasa, teljes spektrumelemzés.
Tovabbi spektrumelemzési feladatok gyakorlasa COSY és TOCSY spektrumok alapjan.

TE: Képes 2D TOCSY spektrum 6nalld elemzésére, a spinrendszer(ek) tagjainak feltérképezésére.

7. hét

A mag-Overhauser-spektroszkopia (NOE) elve. A dipolaris relaxacio, keresztrelaxacio és a molekula-
ris mozgas kapcsolata. Autokorrelacios fliggvény, spektralis stirliségfiiggvény fogalma. Az NOE
el6jelének flggése a molekularis mozgas korrelacios idejét6l (lasssu, gyors mozgasi tartomany), a
molekulaméret, az olddszer (viszkozitas) és a hémérséklet hatasa.

TE: Ismeri a mag-Overhauser effektus alapelvét, a dipolaris relaxacio és a molekularis mozgas meg-
hatarozo szerepét az effektus nagysagara és eldjelére.

8. hét

Dipolaris kereszt-relaxacion alapuld kétdimenzids homonuklearis kisérletek allo- és forgd koordinata
rendszerben: a 2D NOESY (Nuclear Overhauser Effect Spectroscopy) és a 2D ROESY (Rotating-
frame Overhauser Effect Spectroscopy) kisérletek miikodési elve.

Az NOE/ROE keresztcsticsok intenzitasa alapjan szamolhato (becsiilhetd) *H-H magtavolsag.
NOESY/ROESY kisérletek alkalmazasai (tér)szerkezeti problémak megoldasara.

TE: Ismeri a 2D NOESY/ROESY kisérletek miikddési elvét, alkalmazasait és alkalmazhatosaganak
hatarait/korlatait. Képes 2D NOESY/ROESY spektrumok 6nallé elemzésére. szerkezeti informaciok
kinyerésére.

9. hét

Homo- és heteronuklearis spin-visszhang (spin-echo) szekvencidk ismertetése és leirasa a szorzatope-
rator kozelités alkalmazasaval. Az INEPT szekvencia, a heteronuklearis polarizaci6 atvitel fogalma.

TE: Ismeri a spin-echo szekvenciat, a polarizaci6 atvitel fogalmat, az INEPT szekvenciat és jelents-
ségét.

10. hét

A kétdimenzios egykotéses heteronuklearis korrelacios kisérlet, a 2D HSQC (Heteronuclear Single-
Quantum Correlation) szekvencia miikddési elvének ismertetése. A HSQC kisérlet célja, alkalmazasa.

TE: Ismeri a HSQC kisérlet alapelvét és alkalmazasait.

11. hét

Gyakorlas - A 2D HSQC spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csucsainak bemutatasa,
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spektrumelemzés, teljes *H/*3C jelhozzarendelés. Spektrumelemési feladatok gyakorlasa.

TE: Képes 2D HSQC spektrum megjelenitésére és 6nallo értékelésére.

12. hét

A kétdimenzios tobbkotéses heteronuklearis korrelacios kisérlet, a 2D HMBC (Heteronuclear Mul-
tiple-Bond Correlation) szekvencia mitkodési elvének ismertetése. A HMBC kisérlet célja, alkalma-
zasa.

TE: Ismeri a HMBC kisérlet alapelvét és alkalmazasait.

13. hét

Gyakorlas - 2D homo- és heteronuklearis NMR spektrumok komplex elemzése, teljes *H és 3C jel-
hozzarendelés, (tér)szerkezeti problémak megoldasa.

TE: Képes 2D NMR spektrumok alapjan &sszetett szerkezeti problémak megoldéasara.

14. hét

Vizelnyomas kisérleti lehetoségeinek attekintése. A viz-magnesezettség szelektiv besugarza-
sa/el6telitése (presaturation) a kisérletek kozti varakozasi id6 alatt. Vizelnyomas tér-gradiens impul-
zusok alkalmazasaval, a gradiens spin-echo kisérlet ismertetése — a Watergate szekvencia.

TE: Ismeri a vizelnyomasra hasznalt kisérletek alapelvét, alkalmazhatosagat és annak korlatait.




