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IA kurzus célja, hogy a hallgatok
A kémiai szerkezetkutatasban alkalmazott korszerii spektroszkopiai modszerek elvi és méréstechnikai alapjainak

oldasahoz.

olyan szintli ismertetése, amely sziikséges és elegendd a gyakorlatban tipikusan felmeriilé szerkezeti problémak meg-

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismeri a szerkezet felderitésben alkalmazott korszerii spektroszkopiai modszerek elvét, ismeri a méréstechnikakat.
Képesség:

Képes rendszer szinten értelmezni, példak kapcsan alkalmazni a magneses magrezonanciara (NMR) vonatkozo
ismereteket, fogalmakat, dsszefiiggéseket, méréstechnikakat

Képes az NMR ismereteinek kibdvitésére/tovabbfejlesztésére

Képes a lagy ionizacids technikdk alkalmazéasara, a modern tdmegspektrometrias modszerek alkalmazéaséara
feladatmegoldasra

Képes kivalasztani €s alkalmazni a feladatnak legjobban megfeleld kapcsolt MS technikakat
Képes fluoreszcens, Raman és ECD spektroszkopia alkalmazasara szerkezetvizsgalati problémak megoldasara
Attitiid.:

Nyitott arra, hogy a témakdrben uj, tudomanyosan bizonyitott ismereteket szerezzen, de elutasitsa a megalapozatlan,
esetleg megtéveszto allitasokat.

Autonomia és feleldsséeg:

Szakmai iranyitas mellett megjeldlt részfeladatokat dnalloan képes a kurzusban szerepld témakorok kapcsan
elvégezni, a kapott eredményt értelmezni, valamint realisan értékelni.

IA kurzus tartalma, témakorei
- ESI, APPI és APCI ionizacio
- Spektrumok keletkezése, ionok azonositasa
-  MSMS technikak
- Kapcsolt modszerek, LC-GC-MS
- Fluoreszcencia spektroszkopia alapelve és alkalmazasi lehetdségei
- Raman spektroszkopia alapelve €s alkalmazasi lehetoségei
- Cirkularis dikroizmus és cirkularis kettostorés
- A makroszkdpikus magnesezettség mozgasegyenletei: a Bloch-egyenletek. A Bloch-egyenletek megoldésa
- A magspin-relaxacio: spin-racs (T;) és a spin-spin (T,) relaxacios id6
- Relaxécios id6k mérése
- Relaxécioés mechanizmusok
- Az impulzus Fourier NMR alapelve
- A dinamikus NMR alapjai, kéthelycsere, lassu, gyors és kozepes sebességti csere. Az NMR idéskala
- A dinamikus NMR alkalmazasai
- NMR kettés-rezonancia modszer, a mag-Overhauser-hatas és alkalmazésai
- Keétdimenzios (2D) NMR alapjai




Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek
Aktiv részvétel az orakon

Ertékelés
Kollokvium (100 %)
Jeles: 90 %, jo: 75 %, kdzepes 60 %, elégséges: 50 %, 50 % alatt elégtelen

A tantargyat kollokvium zarja

Sikertelen teljesités esetén a javitds modja, hatarideje: a munkakdvetelmények utdlagos potlasara kiilon eljarasban
nincs lehetéség. A kollokvium sikertelensége esetén javitas, utovizsga keretében torténhet, a TVSZ-ben
meghatarozottak szerint.
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Heti bontott tematika

1. hét A tomegspektrometria alapfogalmai. Izotopok a tomegspektrometridban. Felbontas és értel-
mezése. Legfontosabb fragmentacios folyamatok. Nitrogén-szabaly alkalmazasa kiilonb6z6
ionokra.

TE: Ismeri a legfontosabb alapfolyamatokat és azokat készség szinten alkalmazza.

2. hét A lagy ionizécios technikak. lonképzés a folyadékkromatografiaval kapcsolt rendszerekben.
Az ESI ¢és APCI spektrumok keletkezése, a spektrumok értelmezése. pH, pKa és azok jelen-
tése az MS vizsgalatok soran. MS kompatibilis eluensek készitésének szabalyai.

TE: Ismeri a lagy ionizacios folyamatokat, felismeri a spektrumokat és azokat értelmezni
tudja.

3. hét A tandem tomegspektrometria alapjai. Tandem késziilék felépitése, miikodése. MSMS kisér-
letek felépitése, azok haszndlatanak szabalyai. Jel/zaj viszony. A tandem mérések legfonto-
sabb alkalmazasi teriiletei példakon keresztiil.

TE: Ismeri a tandem MS késziilékeket és a legfontosabb mérési modokat. Ismeri a feladathoz
sziikséges mérési modot, ismeri a varhatd eredményt.

4. hét Fluoreszcencia spektroszkopia alapelve és alkalmazasi lehetdségei. Fluoroforok.

TE: Ismeri a Jablonski diagrammot és a fluoreszcencia gerjesztési és emisszios spektrumok
sajatsagait.

5. hét Raman spektroszkopia alapelve és alkalmazasi lehetdségei.

TE: Ismeri a rugalmas és nem rugalmas fényszoras sajatsagait az IR tartomanyban.

6. hét Kiroptikai modszerek attekintése. Cirkularis dikroizmus és cirkularis kett6storés.

TE: Ismeri a cirkularisan polarizalt fénykomponensek és a kiralis, nem racém anyag kolcson-
hatésat és ennek alkalmazasi lehetdségeit.

7. hét A makroszkopikus magnesezettség fogalma, a magneses energiaszintek - Zeeman-szintek -
betdltottsége. A makroszkdpikus magnesezettség mozgasegyenlete — a Bloch-egyenletek
bevezetése.

TE: Ismeri a makroszkopikus magnesezettség fogalmat és a Bloch-egyenlet altalanos alakjat

8. hét Az all6 és forgd koordinata-rendszer fogalmanak bevezetése. A Bloch-egyenletek megoldasa
specialis esetekben, allo és forgo koordinata rendszerben. A rezonancia-sav alakja, a telités
jelensége.

TE: Ismeri a Bloch-egyenletek analitikus megoldasait specidlis esetekben.
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hét

A magspin-relaxéci6 fogalma, jelentdsége €s fajtai: spin-racs vagy longitudinalis relaxacios
id6 (7)) és a spin-spin vagy tranzverzalis (7>) relaxacios id6.

TE: Ismeri a T és T, relaxacios idok fogalmat és jelentdségét.

10.

hét

Relaxacios mechanizmusok. Dip6lus-dipdlus, kémiai eltolddas anizotropia, skalaris, kvadru-
polus, paramagneses relaxacié fogalma, jelentdsége, alkalmazasai.

TE: Ismeri a kiilonbodz6 relaxacios mechanizmusokat.

11.

hét

T; mérése - a magnesezettség invertalas modszere. 7, mérése - a spinvisszhang kisérlet.

TE: Ismeri a spin-racs relaxacios id6 mérésére alkalmazott kisérlet mitkodési elvét. Ismeri a
spin-spin relaxacios idé mérésére alkalmazott kisérlet miikddési elvét.

12.

hét

A dinamikus NMR alapjai, a kémiai csere, lassu, gyors és kozepes sebességii kéthelycsere, az
NMR idéskala.

TE: Ismeri a dinamikus NMR alapjait, a lassti, gyors és kdzepes sebességli kéthelycsere fo-
galmat, az NMR idéskalat.

13.

hét

Az NMR kettés-rezonancia modszer és alkalmazasai, a mag-Overhauser-hatas (NOE) és
alkalmazasai.

TE: Ismeri az NOE alapjait és alkalmazasi lehetdségeit a szerkezet (konformacio, konfigura-
ci6) meghatarozasaban.

14.

hét

Az impulzus Fourier (FT) NMR mddszer alapjai. Kétdimenzids (2D) NMR alapjai.

TE: Ismeri az FT NMR ¢és a 2D NMR alapjait és gyakorlati jelentoségét.




