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	A tantárgy célkitűzése

	

	A tantárgy részletes tematikája

	1.
	
Atomemissziós spektrometria. Mintaelőkészítés az atomspektroszkópiában. Modern mintaelőkészítő rendszerek ismertetése (nagynyomású feltáró, mikrohullámú mintaelő-készítés). Atomemisszió alapelve, gerjesztési folyamatok optikai tartománya. Groszian-diagram, Boltzman törvény.

	2.
	
Atomemissziós műszerek felépítése. Sugárforrások: kémiai lángok, elektromos plazmák, lézergerjesztés, induktív csatolású plazma spektrometria. Mintabeviteli rend-szerek: porlasztók, ködkamrák. Színképek felbontása: színszűrő, prizma, optikai rács, Huggens-elv, rácsegyenlet. Monokromátorok működése

	3.
	
Ebert rendszer ismertetése, Czerny-Turner monokromátor, polikromátorok, Rowland elrendezés, detektálás. Spektrográfiás detektálás, feketedési egyenlet, l-transzformáció. Fotoelektromos detektálás. Minőségi és mennyiségi elemzés modern spektrométerekkel.

	4.
	
Alapelve (vonalak kiválasztása, atomspektrumok, abszorpciós koefficiens, vonal-szélesség, abszorpció mérése). Készülék (fényforrások: vájtkatódlámpák, egyéb fény-források, atomizálás: lángporlasztók, termikus porlasztók, csónak technika, hideggőz Hg, Hg/hidrid rendszerek optikai rendszer: spektrális résszélesség, prizmák, rácsok, detektor, kijelző). Készülékkombinációk. Érzékenység, kimutatási határ. Zavarások: kémiai-, fizikai- és ionizációs zavarások, szerves oldószer, háttér-, abszorpció D2-lámpa, Smieth-Hieftje, Zeeman) spektrális zavarások.

	5.
	
Többatomos molekulák rezgési spektroszkópiája. Bevezetés: rezgési, forgási és a rezgés-forgási színképek infravörösspektroszkópia, Raman-spektroszkópia, fizikai kémiai alapok.

	6.
	
Molekularezgések kvantummechanikai alapjai. Molekularezgések Schrödinger egyenlete: Born-Oppenheimer közelítés, a kinetikus és a potenciális energia: harmonikus közelítés, az erőállandó definíciója, energia sajátértékek, normálkoordináták.

	7.
	
Molekularezgések klasszikus mechanikai tárgyalása: Lagrange-egyenlet. Kitérés-koordináták, sajátértékek, sajátvektorok.

	8.
	
A szimmetriaviszonyok szerepe a molekularezgések tárgyalásában: szimmetria-műveletek, pontcsoport-szimmetria, szimmetria-koordináták: rezgésmódok leszámlálása: NH3 molakularezgéseinek leszámlálása.

	9.
	
Ultraibolya és látható fényabszorpciós spektroszkópia analitikai és szerkezetvizsgáló alkalmazásai. Bevezetés: fényabszorpció, UV-VIS spektrum.

	10.
	
Az abszorpció koncentrációfüggésének vizsgálata: Lambert-Beer törvény. Koncent-rációmeghatározás, várható hiba, komplexstabilitás és összetétel vizsgálata, a Job-módszer, számítógépi eljárások.

	11.
	
Az abszorpció hullámhosszfüggésének vizsgálata. Átmenetifém-komplexek elektron-átmeneteinek csoportosítása: d-d, ligandum és töltésátviteli átmenetek: abszorpciós sávok típusa és intenzitása.

	12.
	
A d-energiaszintek felhasadása. Iontermek: ionterm felhasadás ligandum hatás miatt ligandumtérelmélet, kristálytér paraméter. Orbitálok átfedése illesztett kristálytér elmélet, Racah paraméter. Term diagramok (Orgel és Tanabe-Sugano).

	13.
	
Fourier Transzformációs Infravörös Spektroszkópia. A Michelson féle interferométer. Mono- és polikromatikus fényforrások. Slow-scan és Rapid-scan interferométerek. Az interferogram mintavételezése. Hagyományos Fourier transzformáció. Gyors Fourier transzformáció. Infravörös detektorok. Reflexiós technikák. Analitikai alkalmazások.



	14.
	
Tömegspektrometria. Tömegspektrométerek felépítése. Mintaadagoló rendszerek. Ionizációs technikák. Ionoptika, analizátorok. Tömegspektrometriás detektorok. Futásidő és quadrupol analizátorok.

	15.
	
Tömegspektrumok értékelése. Fourier transzformációs tömeg-spektrometria. Kapcsolt technikák. Alkalmazások.
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