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A kurzus célja, hogy a hallgatok
A képzés célja, hogy a hallgatok megismerjék a fontosabb 2D NMR kisérleteket és azok mitkodési elvét.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismeri a szerkezet felderitésben alkalmazott kiillonb6z6 kétdimenzios (2D) NMR spektroszkopiai modszerek elvét.
Képesség:

Képes rendszer szinten értelmezni, alapveto feladatok kapcsan alkalmazni a magneses magrezonanciara (NMR)
vonatkozo ismereteket, fogalmakat, szabalyokat, 6sszefiiggéseket.

Képes egy adott szerkezeti probléma megoldasara 2D NMR modszerek alkalmazasaval.

Képes az NMR ismereteinek bovitésére/tovabbfejlesztésére.

Attitiid:

Nyitott arra, hogy a témakorben 0j, tudomanyosan bizonyitott ismereteket szerezzen, de elutasitsa a megalapozatlan,
esetleg megtéveszto allitasokat.

Autonomia és feleldsseg:

Szakmai iranyitas mellett megjeldlt részfeladatokat 6nalloan képes a kurzusban szerepld témakorok kapcsan
elvégezni, a kapott eredményt értelmezni, valamint realisan értékelni.

IA kurzus tartalma, témakorei

- 2D NMR spektroszkopia elméleti alapjai, a masodik (indirekt) frekvencia dimenzi6 bevezetése.

- 1D és 2D kisérletek leirasa, értelmezése a vektormodell és a szorzatoperator formalizmus alkalmazasaval.
- 2D homo- és heteronuklearis NMR kisérletek: COSY, TOCSY, NOESY, ROESY, HSQC, HMBC.

- 2D NMR kisérletek eredményének feldolgozasa, 2D Fourier transzformacio, 2D spektrumok elemzése, spektralis
¢és szerkezeti paraméterek meghatarozasa, dsszetett feladatok, problémak megoldésa.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitisi modszerek
Aktiv részvétel az orakon.

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

Sikertelen teljesités esetén a javitds modja, hatarideje: a munkakdvetelmények utdlagos potlasara kiilon eljarasban
nincs lehetdség.
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Heti bontott tematika

1. hét

A kétdimenzios (2D) NMR spektroszkopia bevezetése, elméleti alapjai. A 2D NMR kisérle-
tek tipusai (homonukledris, heteronuklearis korrelacio). A 2D NMR kisérletek altalanos sé-
maja, épitd elemei, a masodik (indirekt) frekvencia dimenzié fogalma.

TE: Ismeri a 2D NMR spektroszkopia elméleti alapjait, a kisérletek fobb tipusait és épito-
elemeit.

2. hét

A kisérletek elméleti leirasara szolgalod vektormodell és szorzatoperator kdzelités alapjainak
bevezetése, egyszerli alkalmazasainak bemutatasa.

TE: Ismeri a vektormodell és a szorzatoperator leiras alapjait.

3. hét

A kétdimenzios homonuklearis, proton-proton korrelacios kisérlet, 2D COSY (Correlation
Spectroscopy) miikodési elvének ismertetése. Szorzatoperator alkalmazasa a kisérlet leirasa-
ra. Koherencia atvitel. Magnitiido, fazisérzékeny kisérlet, kvadratura detektalds. A COSY
kisérlet célja, alkalmazésai.

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

4. hét

Gyakorlas - 2D COSY spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csucsainak bemutata-
sa, a csatolasi korrelaciok (konnektivitasi halo) vizsgalata, teljes spektrumelemzés.
Tovabbi spektrumelemzési feladatok gyakorlasa.

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

5. hét

A kétdimenzios homonuklearis, teljes proton-proton korrelacios kisérlet, 2D TOCSY (Total
Correlation Spectroscopy) miikddési elvének ismertetése. A spin-lock tér fogalma, dsszetett
impulzus-szekvencia bevezetése, MLEV szekvencia. [zotrop keveredés, magnesezettség
atvitel a spinrendszeren 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 bemuta-
tasa, 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 6nallo elemzésére, a spinrendszer(ek) tagjainak feltérképe-
z€sére.

7. hét

A mag-Overhauser-spektroszkopia (NOE) elve. A dipolaris relaxacio, keresztrelaxacio és a
molekularis mozgas kapcsolata. Autokorrelacios fiiggvény, spektralis stiriségfiiggvény fo-
galma. Az NOE elgjelének fiiggése a molekularis mozgéas korrelacios idejétol (lasssu, gyors
mozgasi tartomany), a molekulaméret, az oldoszer (viszkozitas) és a hdmérséklet hatésa.

TE: Ismeri a mag-Overhauser effektus alapelvét, a dipolaris relaxacio és a molekularis moz-
gas meghatdrozd szerepét az effektus nagysagara és eljelére.

8. hét

Dipolaris kereszt-relaxacion alapul6 kétdimenzios homonuklearis kisérletek allo- és forgd
koordinata rendszerben: a 2D NOESY (Nuclear Overhauser Effect Spectroscopy) és a 2D
ROESY (Rotating-frame Overhauser Effect Spectroscopy) kisérletek miikddési elve.

Az NOE/ROE keresztcsucsok intenzitasa alapjan szamolhaté (becsiilheté) 'H-"H magtavol-
sag. NOESY/ROESY kisérletek alkalmazasai (tér)szerkezeti problémak megoldasara.

TE: Ismeri a 2D NOESY/ROESY kisérletek miikddési elvét, alkalmazasait és alkalmazhato-
saganak hatarait/korlatait. Képes 2D NOESY/ROESY spektrumok 6nallo elemzésére. szer-
kezeti informacidk kinyerésére.

9. hét

Homo- és heteronuklearis spin-visszhang (spin-echo) szekvenciak ismertetése és leirasa a
szorzatoperator kozelités alkalmazasaval. Az INEPT szekvencia, a heteronuklearis polariza-
ci6 atvitel fogalma.

TE: Ismeri a spin-echo szekvenciat, a polarizacio atvitel fogalmat, az INEPT szekvenciat és
jelentéségét.

10. hét

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

TE: Ismeri a HSQC kisérlet alapelvét és alkalmazasait.
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11. hét

Gyakorlas - A 2D HSQC spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csiicsainak bemuta-
tasa, spektrumelemzés, teljes "H/"°C jelhozzarendelés. Spektrumelemési feladatok gyakorla-
sa.

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

12. hét

A kétdimenzios tobbkotéses heteronuklearis korrelacios kisérlet, a 2D HMBC (Heteronuclear
Multiple-Bond Correlation) szekvencia miikodési elvének ismertetése. A HMBC kisérlet
célja, alkalmazasa.

TE: Ismeri a HMBC kisérlet alapelvét és alkalmazasait.

13. hét

Gyakorlas - 2D homo- és heteronuklearis NMR spektrumok komplex elemzése, teljes 'H és
C jelhozzarendelés, (tér)szerkezeti problémak megoldasa.

TE: Képes 2D NMR spektrumok alapjan &sszetett szerkezeti probléméak megoldasara.

14. hét

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

TE: Ismeri a vizelnyomasra hasznalt kisérletek alapelvét, alkalmazhatdsagat és annak korla-
tait.




