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A kurzus célja, hogy a hallgatok

A kémiai szerkezet felderités spektroszkopiai modszereinek, alapelveinek és gyakorlati alkalmazasuknak a
bemutatasa.

Tanulas eredmények, kompetenciak: a hallgato

Tudas:

Ismeri a szerkezet felderitésben alkalmazott spektroszkopiai modszerek alapelveit, torvényszertiségeit, a
legfontosabb gyakorlati alkalmazasukat/alkalmazhatosagukat.

Képesség:
Képes rendszer szinten értelmezni, alapveto feladatok kapcsan alkalmazni a magneses magrezonanciara (NMR), a

tomegspektrometriara (MS), az infravords (IR) spektroszkopiara és az ultraibolya/lathato (UV/VIS) spektroszkopiara

vonatkozo ismereteket, fogalmakat, szabalyokat, 6sszefliggéseket.

Képes 6nallé spektrumelemzésre, a spektralis adatok meghatarozasara és az eredmények ismeretében a lehetséges
szerkezet(ek) megadasara.

Képes az NMR, MS, IR és UV/VIS ismereteinek bovitésére/tovabbfejlesztésére.
Attitiid:

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

Autonomia és felelGsség:
Szakmai iranyitas mellett megjeldlt részfeladatokat 6nalldan képes a kurzusban szerepld témakorok kapcsan
elvégezni, a kapott eredményt értelmezni, valamint realisan értékelni.

A kurzus tartalma, témakorei
- A magneses magrezonancia (NMR) spektroszkopia alapelve
- Az atommagok impulzusmomentuma €s magneses sajatsagai
- Az NMR kivalasztasi szabaly, a rezonanciafeltétel, a Larmor-precesszio
- A makroszkopikus magnesezettség. A kémiai arnyékolas, az 'H-kémiai eltolodas
- A skalaris spin-spin csatolas, a csatolasi allando. A csatolasi allando és kémiai szerkezet, a Karplus-egyenlet
- Gyenge csatolas, az elsérendii spektrumelemzés szabalyai. Er6s csatolas, masodrendii spinrendszer
- PC-NMR spektroszkopia
- Az infravorés szinképek keletkezése
- IR rezgésfajtak és megjelenési formai
- Funkci6s csoportok jellemzé rezgései
- Abszorpcios szinképek
- Kromoforok és jellemz6 elnyelési savjaik
- Bauger-Lambert-Beer torvény, Frank-Condon elv
- Tomegspektrometriai alapfogalmak
- Molekulak ionizacidja, ionforrasok
- Tomeganalizatorok €s detektorok
- Nitrogén-szabaly, izotopok a tomegspektrometriaban
- Fo6 fragmentacios folyamatok
- Vegyiiletek tomegspektrometrias viselkedése vegyiiletcsaladok szerint




Tervezett tanulasi tevékenységek, tanitasi modszerek

Aktiv részvétel az orakon

Esetfeldolgozas, gyakorlas egyeztetett témaban

Az elhangzott ismeretanyag gyakorlaton torténd szamonkeérése

Ertékelés

Kollokvium (100 %)
Jeles: 90 %, jo: 75 %, kozepes 60 %, elégséges: 50 %, 50 % alatt elégtelen
- A tantargyat kollokvium zarja

Sikertelen teljesités esetén a javitds modja, hatarideje: a munkakdvetelmények utodlagos 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

Az NMR spektroszkopia torténete, alapelve. Az atommagok impulzusmomentuma és magne-
ses sajatsagai. NMR aktiv magok.

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

2. hét

A magneses mez6 hatasa (Zeeman-kdlcsonhatés), az NMR kivalasztasi szabaly, a
rezonanciafeltétel, a Larmor-precesszio. A Zeeman-szintek betdltottsége, a makroszkopikus
magnesezettség.

TE: Ismeri a magneses mez0 hatasat az atommagokra, az NMR kivalasztasi szabalyt. Ismeri
a rezonanciafetételt, a Larmor-precessziot, valamint a makroszkopikus magnesezettség fo-
galmat.

3. hét

A kémiai arnyékolas, a kémiai eltolodas. Proton ('H) kémiai eltolodasok és a kémiai szerke-
zet Osszefliggései: elektronegativitas, induktiv, mezomer effektus, szomszédcsoport-
anizotropia, gylrGiaram, hidrogén hid, oldoszerhatas. A spektrumvonalak integralt intenzita-
sa.

TE: Ismeri a kémiai arnyékolas és kémiai eltolodas fogalmat, a proton kémiai eltolédasokat
befolyésold tényezdket, valamint a spektrumvonalak integralt intenzitdsdnak fogalmat.

4. hét

A skalaris spin-spin csatolas, a csatoldsi allandd. A csatolési allandé és kémiai szerkezet
kapcsolata, a Karplus-egyenlet.

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

5. hét

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

TE: Definialni tudja a kémiai és magneses egyenértékiiség, a homotopia, enantiotopia,
diasztereotopia fogalmakat. Felismeri az els6rendli €s masodrendii spinrendszereket és ismeri
az elsérendili spektrumanalizis szabdlyait.

6. hét

A C-NMR spektroszkopia. A *C kémiai eltolodast befolyasol6 tényezok: a-, B- és y-
hatasok, induktiv, mezomer és sztérikus effektusok.

TE: Ismeri a °C kémiai eltolodas fogalmat és az eltolodast befolyasold tényezoket.

7. hét

A kémiai eltolodas empirikus szamitasa, additivitasi szabalyok. 'H- és "C-NMR spektrumok
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analizise, példak.

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

8.

hét

Elektromagneses sugarzas, az elektromagneses sugarzas tartomanyai €s energiaja. Infravoros
szinképek keletkezésének feltételei. Rotacids spektrum, rotacios rezgési spektrumok. Erdal-
landok invariancidjanak elve. Karakterisztikus kotési frekvenciak, karakterisztikus csoport-
rezgés. Felhangsavok. Vegyértékrezgések jellemzo tartomanyai és fiiggésiik a kotési energia-
tol és a kotésallandotol.

TE: Ismeri az elektromagneses sugarzas tartomanyai és energia viszonyait. Ismeri az infravo-
ros szinképek keletkezésének feltételeit. Tudja, mit jelentenek a rotacios rezgési spektrumok.
Ismeri a vegyértékrezgések fogalmat, jellemz6 tartomanyait.

hét

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

TE: Ismeri a kiilonboz6 rezgési fajtakat, az alkanok, alkének, alkinek és aromas vegyiiletek
IR spektrumait. Ismeri az alkoholok IR spektrumait. Azonositani tudja a jellemz6 vegyérték-
rezgéseket és az azokat befolyasold tényezoket.

10.

hét

Abszorpcios molekula szinképek (UV, IR, Raman) képzddése. A Bauger-Lambert-Beer
torvény és analitikai alkalmazasai. Elektrongerjesztési atmenetek. Kromoforok UV atmenete-
inek maximumhelyei és € értékei. Kivalasztasi szabalyok. A Jablonski diagram. Frank-
Condon elv, batokrém, hipszokrom, hipokrom és hiperkrom eltolédasok. Konjugacio,
sztérikus gat hatasa a kromoforkoplanaritasara.

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

11.

hét

Polién rendszerek konformacioja és geometriaja. Az olddszer polaritdsanak hatasa az UV
szinképekre.

A tomegspektrometria alapfogalmai. A szerves tomegspektrometria fébb ionizacios modsze-
rei. Molekulak ionizacidja.

TE: Ismeri az oldoszer polaritasanak az UV spektrumra gyakorolt hatasat. Ismeri a
tomegspektrometrias alapfogalmakat, a f6bb ionizacidos modszereket és a molekuldk ioniza-
cigjat.

12.

hét

A molekulaion altalanos széttdredezése, fragmentacidja: a tdomegspektrum. Az ionizacios
mddszerek eldnyei, hatranyai. A tomegspektrométer felépitése. Mintabeviteli szempontok,
tobbkomponensli mintak optimalis technikai igényei. lonforrasok, EI ionforras, CI ionforras.

TE: Ismeri a fragmentaciot, a tomegspektrumot, a késziilékek felépitését, a mintabeviteli
modokat és szabalyokat. Ismeri az EI és CI forrast, azok kozotti kiillonbséget.

13.

hét

Molekulék ionizacidja: ESI ionforras, APCI ionforras. Tomeganalizatorok, tipusai. A felbon-
tas. Jelfeldolgozas-detektorok.

TE: Ismeri az ESI és APCI forrast, azok kozotti kiilonbséget. Ismeri a tdmeganalizatorokat, a
felbontast, a detektorokat.

14.

hét

A szerves tomegspektrometria alapfogalmai, moélcsucs, molekulaion. A nitrogén-szabaly,
természetes izotopok. A tomegspektrumok értelmezésének altalanos szempontjai. F6
fragmentacios folyamatok: az a-, benzil-, allil-hasadas. A McLafferty atrendezddés. Szerves
vegyliletcsaladok altalanos tomegspektrometridja.

TE: Ismeri az alapfogalmakat. Ismeri és alkalmazza a nitrogén-szabalyt, a f6 fragmentacios
folyamatokat. Ismeri a kiilonb6z0 szerves vegyiiletek jellemz6 tomegspektrometrias viselke-
dését.




