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	Oktatási cél: Szerkezetfelderítést és azonosítást szolgáló spektroszkópiai módszerek (IR, NMR és MS) kombinált alkalmazása példákon.




Ismeretörök (heti bontásban)

1. A molekularezgések és sajátságaik. A molekulák szimmetriasajátságai.

2. Lineáris kétatomos és többatomos molekulák. Normál frekvenciák és meghatározásuk.

3. Vibrációs sávok, rotációs szerkezet. Erõállandók meghatározása. Karakterisztikus frekvenciák.

4. Szilárd fázisú IR spektroszkópia, polimerek spektroszkópiája.

5. Hidrogén kötések vizsgálata, oldószerhatás. Deutérium eltolódás.

6. Relaxációs típusok. Relaxációs idõk meghatározása. Overhauser-effektus.

7. Kapuzott lecsatolás.

8. Bevezetés a 2D, 3D-NMR spektroszkópiába (1H-, 1H COSY, 1H- 13C HETCOR).

9. 1H és 13C izotópoktól eltérõ NMR-aktív magok (pl átmenetifémek) mérésekor fellépõ problémák.

10. Új mérési technikák alkalmazása konkrét feladatok megoldására (pl. nagynyomású NMR).

11. Heterociklusos vegyületek, több funkciós csoportot tartalmazó vegyületek fragmentációja.

12. Tömegspektrométer típusok: egyszeres-, kétszeres fókuszálású készülékek, repülési idõ tömegspektrométerek, mágneses és kvadrupól analizátorok. GC-MS, HPLC-MS. Tömegspektrometriás szerkezetfelderítés származékképzés útján.

13. Szénhidrátok, terpének, szteroidok, aminosvak, peptidek, alkaloidok fragmentációja, jellemzõ ionok.

14.Tömegspektrumok egyéni értékelése.

15. Zárthelyi

	Felhasznált tankönyvek:

Sohár P.: NMR spektroszkópia; Sohár P.: Válogatott fejezetek a modern NMR spektroszkópiából; Gerhard Spiteller: Massenspektrometrische Strukturan. org. Verbindungen. Kaposi, Riedel: Tömegspektrometria I-II.




	Hallgató egyéni feladat típusai:

A hallgatók konkrét kémiai (esetenként kutatómunkában felmerült) problémákat oldanak meg. Kívánatos, hogy a kurzus elvégzése után a megszerzett ismeretek birtokában képesek legyenek az önálló kutatómunkájuk (pl. PhD) során felmerülõ problémák megoldására.




	Vizsgakérdések, vizsgakövetelmények:

C)

1. IR: Elemezze a CH2X2 (X = halogén) molekula szimmetriáját és alaprezgéseit. Pl.: a CH2Cl2 molekula teljes színképében mely sávokat rendelne az egyes alaprezgésekhez.

MS: Mutassa be az aminosav-észterek fragmentációja során keletkezõ jellemzõ ionokat.

NMR: Vázolja a nagynyomású NMR-spektroszkópia alkalmazási lehetõségeit!

2) IR: Hasonlítsa össze a HCN és CO2 molekulák gáz-halmazállapotú IR színképét. Mit tud a lineáris molekulák színképének rezgési rotációs szerkezetérõl?

MS: Hasonlítsa össze a mágneses és kvadrupól analizátorok mûködését, elõnyeit, hátrányait.

NMR: Értelmezze egy ciklusos monoterpén 1H- 13C HETCOR spektrumát!

3) IR: A H-híd jelenlétének hatáasa az N-H és O-H vegyértékrezgési sávok alakjára. Különbözõ polaritású oldószerekben hogyan változik a N-H és O-H sávok alakja!

MS: Hogyan különbözteti meg a 3- és 4-etil-piridin tömegspektrumát, mia a különbség magyarázata?

NMR: Milyen következményei lehetnek a relaxációs idõk különbözõségének?
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