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A kurzus célja, hogy a hallgatok
A képzés célja, hogy a hallgatok elsajatitsak az 6nallo egy- (1D) és kétdimenzids (2D) mérésekhez sziikséges
alapvet6 ismereteket, méréstechnikakat.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismeri a szerkezet felderitésben alkalmazott kiillonb6z6 kétdimenzios (2D) NMR spektroszkopiai modszerek elvét,
ismeri a méréstechnikakat.

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

Képes 6nalldan 2D NMR spektrumok felvételére, spektrumok elemzésére, az eredmények ismeretében a lehetséges
szerkezet(ek) megfejtésére.

Képes az NMR ismereteinek kibdvitésére/tovabbfejlesztésére.
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.

A kurzus tartalma, témakorei
- 2D NMR spektroszkopia alapjai, a masodik (indirekt) frekvencia dimenzi6 bevezetése.
- 2D NMR kisérleti technikak: COSY, TOCSY, NOESY, ROESY, HSQC, HMBC.

- 2D NMR kisérletek eredményének feldolgozésa, 2D Fourier transzformacio. Magnitado és fazisérzékeny
spektrumok megjelenitése. Sulyfiiggvények alkalmazasa, faziskorrekcio, kémiai eltolodas kalibracioja.

Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek
Aktiv részvétel az 6rakon.

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 lehetoség.

Kotelezo olvasmany:

Ajanlott szakirodalom:
1. P.J. Hore, Magneses Magrezonancia (forditotta: Dr. Szilagyi Laszlo, Nemzeti Tankonyvkiado)
2. T.D. W. Claridge, High-Resolution NMR Techniques in Organic Chemistry, Elsevier Ltd. 1999
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3. A.E. Derome, Modern NMR Techniques for Chemistry Research, Pergamon Press, Oxford, 1987
4. S. Berger, S. Braun, 200 and More NMR Experiments. A practical course, Wiley-VCH, 2004

Heti bontott tematika

hét

A mérési gyakorlaton hasznalt 400 MHz-es NMR spektrométer fo részeinek bemutatasa. A
mérések elotti feladatok ismertetése és bemutatasa, lockolas, shimmelés, mérfej hangolasa,
impulzus kalibralas.

TE: Ismeri az NMR laboratériumra vonatkozé balesetvédelmi/balesetmegelézési szabalyo-
kat, eldirasokat, és azokat szigorian betartja. Ismeri a gyakorlaton hasznalt késziilék, Bruker
Avance II 400, f6bb egységeit. Képes onalloan elvégezni a méréseket megeldzd, méréseket
elékészitd tennivaldkat — lockolast, shimmelést, hangolast, impulzus kalibralast.

hét

Gyakorlas — minden hallgat6 6nalloan elvégzi, bemutatja a méséseket elokészitd tennivalokat
(lockolas, shimmelés, hangolas, kalibralas).

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

TE: Ismeri a 2D NMR spektroszkopia alapjait, a kisérletek fobb tipusait és épitdelemeit.

hét

Skalaris spin-spin csatolason alapuld kétdimenzios homonuklearis kisérletek (1.) -

2D homonuklearis, proton-proton korrelacios kisérlet, 2D COSY (Correlation Spectroscopy).
A kisérlet miikodési elvének ismertetése, a mérési paraméterek (spektralis ablak, kisérletek és
tranziensek szama, varakozasi id6) helyes megvalasztasa, optimalizalasa a vizsgalt mintéra.

TE: Képes ismeretlen mintan 2D COSY kisérletet 6nallon elvégezni, a mérési paramétereket
a vizsgalt mintara optimalisan beallitani.

hét

Gyakorlas — COSY kisérlet parametrizalasa, elinditasa. A kisérlet eredményeként kapott
adatok feldolgozasa — megfeleld sulyfiiggvény hasznalata, zérustdltés, 2D Fourier
trasnzformaci6. A 2D COSY spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes csticsainak
bemutatasa, a csatolasi korrelaciok (konnektivitasi térkép) vizsgalata, teljes spektrumelem-
z8s.

TE: Képes 6nalléan a 2D COSY kisérlet soran kapott mérési adatok feldolgozasra, a spekt-
rum megjelenitésére és értékelésére.

hét

Skalaris spin-spin csatolason alapuld kétdimenzios homonuklearis kisérletek (II.) -

2D homonuklearis teljes proton-proton korrelacios kisérlet, 2D TOCSY (Total Correlation
Spectroscopy). A kisérlet miikodési elvének ismertetése, a mérési paraméterek (spektralis
ablak, keverési ido, kisérletek és tranziensek szama, varakozasi idd) helyes megvalasztasa,
optimalizalasa a vizsgalt mintara.

TE: Képes ismeretlen mintan 2D TOCSY kisérletet 6nallon elvégezni, a mérési paramétere-
ket a vizsgalt mintara optimalisan beallitani.

hét

Gyakorlas — TOCSY kisérlet parametrizalasa, elinditasa. A kisérlet eredményeként kapott
adatok feldolgozasa — megfelel6 stlyfiiggvény hasznalata, zérustdltés, 2D Fourier
trasnzformacio, faziskorrekcio. A 2D TOCSY spektrum megjelenitése, a spektrum jellegze-
tes cstcsainak bemutatasa, a csatolasi korrelaciok vizsgalata, a spinrendszer(ek) tagjainak
meghatarozasa, teljes spektrumelemzés.

TE: Képes 6nalloan a 2D TOCSY kisérlet soran kapott mérési adatok feldolgozasra, a spekt-
rum megjelenitésére és értékelésére.

hét

Téren athato kdlcsonhatason, dipolaris kereszt-relaxacion alapul6 kétdimenzios
homonuklearis kisérletek allo- és forgod koordinata rendszerben: a 2D NOESY (Nuclear
Overhauser Effect Spectroscopy) és a 2D ROESY (Rotating-frame Overhauser Effect
Spectroscopy) kisérletek. A relaxacio és a molekularis mozgas (dinamika) kapcsolata, gyors
¢és lassu molekularis mozgas, az NOE eldjele. A kisérletek miikddési elvének ismertetése, a
mérési paraméterek (spektralis ablak, keverési id6, kisérletek és tranziensek szama, varako-
zasi 1d6) helyes megvalasztasa, optimalizalasa a vizsgalt mintara.

TE: Képes ismeretlen mintan 6nalldéan 2D ROESY/NOESY kisérletet végezni, a mérési pa-
ramétereket a vizsgalt mintara optimalisan bedllitani.

8.

hét

Gyakorlas — NOESY/ROESY kisérlet parametrizalasa, elinditasa. A kisérlet eredményeként
kapott adatok feldolgozasa — megfeleld sulyfiiggvény hasznalata, zérustoltés, 2D Fourier
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trasnzformacio, faziskorrekcid. A 2D spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes cstcsa-
inak bemutatésa, a térben kozeli hidrogének meghatarozasa a ROESY/NOESY keresztcsu-
csok alapjan, teljes spektrumelemzés.

TE: Képes 6nalldoan a 2D NOESY/ROESY kisérlet soran kapott mérési adatok feldolgozasra,
a spektrum megjelenitésére és értékelésére.

9. hét

Kétdimenzids egykotéses heteronukledris korrelacios kisérlet, a 2D HSQC (Heteronuclear
Single-Quantum Correlation) szekvencia. A kisérlet miikddési elvének ismertetése, a mérési
paraméterek ('H, "*C spektralis ablak, csatolasi evoliicios id6, kisérletek és tranziensek sza-
ma, varakozasi id6, X-lecsatolas) helyes megvalasztasa, optimalizalasa a vizsgalt mintara.

TE: Képes ismeretlen mintan 6nalléan 2D HSQC kisérletet végezni, a mérési paramétereket a
vizsgélt mintara optimalisan beallitani.

10. hét

Gyakorlas — HSQC kisérlet parametrizalésa, elinditasa. A kisérlet eredményeként kapott
adatok feldolgozasa — megfeleld sulyfiiggvény hasznalata, zérustdltés, 2D Fourier
trasnzformacio, faziskorrekcio. A 2D spektrum megjelenitése, a spektrum jellegzetes cstcsa-
inak bemutatasa, spektrumelemzés, teljes 'H/"*C jelhozzarendelés.

TE: Képes 6nalléan a 2D HSQC kisérlet soran kapott mérési adatok feldolgozasra, a spekt-
rum megjelenitésére és értékelésére.

11. heét

Gyakorlas — minden eddig megismert 2D homo- és heteronuklearis kisérlet beallitasanak
gyakorlasa ismeretlen mintakon.

TE: Képes 6nalloan, tetszdleges mintan 2D kisérleteket végezni.

12. hét

Gyakorlas — minden eddig megismert 2D homo- és heteronuklearis korrelacios kisérlet méré-
si eredményeinek feldolgozasa, spektrumok megjelenitése, értékelése, jelhozzarendelés,
(tér)szerkezetre vonatkozé informaciok megallapitésa.

TE: Képes 6nalléan 2D NMR spektrumok értékelésére, spektralis pataméterek meghataroza-
sara, térszerkezetre vonatkozo6 adatok meghatarozasara.

13. hét

Kétdimenziods tobbkotéses heteronuklearis korrelacios kisérlet, a 2D HMBC (Heteronuclear
Multiple-Bond Correlation) szekvencia. A kisérlet miikodési elvének ismertetése, a mérési
paraméterek ('H, "*C spektralis ablak, csatolasi evoliicios id6, kisérletek és tranziensek sza-
ma, varakozasi id6) helyes megvalasztasa, optimalizalasa a vizsgalt mintara. A mérési adatok
feldolgozasa, spektrumelemzés.

TE: Képes ismeretlen mintan 6nalléan 2D HMBC kisérletet végezni, a mérési paramétereket
a vizsgalt mintara optimalisan beallitani, a mérési adatot feldolgozni, a kapott spektrumot
értékelni.

14. hét

Vizelnyomas kisérleti lehetdségeinek ismertetése s bemutatasa. A viz-magnesezettség sze-
lektiv besugarzasa/elételitése (presaturation) a kisérletek kozti varakozasi ido alatt. Vizel-
nyomads tér-gradiens impulzusok alkalmazaséaval, a gradiens spin-echo kisérlet ismertetése — a
Watergate szekvencia alkalmazasa, mérési paramétereinek beallitasa.

TE: Képes 6nalldoan kdnnyl vizes mintan NMR mérést végezni a megfeleld vizelnyomasi
szekvencia alkalmazasaval.




