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Az eloadas célkitlizése

e A szerves vegyiletek szerkezetvizsgalataban
alkalmazott legfontosabb spektroszképiai
maodszerek elméleti alapjainak ismertetése

A komplex spektrumeértékeléshez sziikséges
ismeretek elsajatitasa.

Az eldadas tematikajat az UV-lathato,
infravoros, NMR-, tomeg-, valamint cirkularis
dikroizmus (CD, VCD) spektroszkopia képezi.
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Infravoros spektroszkopia

Az elektromagneses sugarzas és a molekularezgések kozti kdlcsénhatas mechanizmusai.
Infravoros elnyelés és Raman szoras. Az infravords-Raman kolcsonods kizarasi elv.

A kétatomos molekula rezgésének klasszikus- és kvantummechanikai harmonikus oszcillator
modellje. Kivalasztasi szabalyok.

A kétatomos molekula anharmonikus oszcillator modellje. Az anharmonicitas kovetkezményei
(felhangok és kombinacids rezgések).

Tobbatomos molekulak normalrezgései.
Karakterisztikus csoportrezgések legjellemzébb tipusai.

A molekuldk karakterisztikus csoportrezgéseit befolydsolé tényez6k: halmazallapot, elektron- és
sztérikus effektusok, izotdphatas, rezgések csatoldsa, Fermi-rezonancia, hidrogénkotések. Intra-
és intermolekularis H-kdtés megkilonboztetése.

A diszperzios és Fourier-transzformacids infravoros spektrométerek mikodési elve.
Mintael6készitési és spektrumfelvételi technikak.

Az infravoros spektrum felosztdasa a fontosabb funkcids csoportok karakterisztikus frekvenciai
szerint.

A fontosabb szerves vegytletcsaladok infravords spektroszképiai tulajdonsagainak részletes
targyalasa (alkanok, alkének, alkinek és allének, aromas szénhidrogének, alkoholok és fenolok,
éterek, aldehidek, ketonok, a-, B- és y-diketonok, keto-enol tautoméria IR-spektroszkdpiai
észlelése, észterek, karbonsavak, savanhidridek, aminok, amidok, nitrovegytletek, nitrilek).

Peptidek és fehérjék térszerkezetének vizsgalata infravoros spektroszkdpiaval.



Ultraibolya-lathato spektroszkodpia

A molekulak fényabszorpcidjanak fizikai alapja. Kivalasztasi szabalyok. A Franck-
Condon elv.

A gerjesztett allapot megsziinésének mechanizmusai. Termikus szétszorédas. A
fluoreszcencia és foszforeszcencia jelensége. Disszociacio és predisszociacio.

Ultraibolya-lathatod spektroszkdpiai alapfogalmak (kromofér és auxokrém csoport,
batokrom, hipszokrém, hiperkrom és hipokrom effektus). Az abszorpcids savok
intenzitasa. A Lambert-Bouguer-Beer torvény.

Az UV-lathato spektrométer mikodési elve.

Az szerves molekulak elektronatmeneteinek tipusai (c ->o*, n>0c*, n—> n*, n> n*,
toltésatviteli savok m-komplexekben), az olddszer polaritdsanak hatasa az egyes
atmeneti tipusok hullamhosszara.

Izolalt kromoférok ultraibolya abszorpcidja.

Konjugalt kromoférok: diének és poliének, a,B-telitetlen karbonilvegyiletek.
Empirikus szabalyok konjugalt telitetlen szénhidrogének és karbonilvegylletek n—->
nt* dtmeneteinek szamitasara (Fieser-Kuhn, Woodward-Fieser).

Aromas vegylletek abszorpcids savjai. Szubsztituensek hatasa, sztérikus hatasok,
kblcsonhatas formalisan nem konjugalt aromas gy(rik kozott. Empirikus szabalyok
szubsztitualt benzolszarmazékok UV-abszorpcidjanak becslésére (Scott-szabaly,
Petruska-Stevenson-egyenlet, Forster-egyenletek).

Fontosabb természetes vegytletek UV-lathaté abszorpcidja (karotinoidok,
szteroidok, peptidek és fehérjék, stb).



CD-spektroszkopia

A cirkuldrisan polarizalt fény természete és elballitasa sikban polarizalt
fénybdl.

A kiralis molekulak kolcsénhatasa a cirkularisan polarizalt fénnyel. A
Cotton-effektus.

CD-spektroszkdpiai alapfogalmak és mértékegységek. Dipdlerdsség és
rotatorerdsség. ORD- és CD viszonya.

A konfiguracio és konformacié meghatarozasa CD-spektroszkopiaval.
Elméleti alapok.

Kiralis és kiralisan perturbalt kromofdrok.
Szektor- és helicitasi szabalyok.

Az exciton kiralitas fogalma. Az abszolut konfiguracié meghatarozasa az
exciton-kiralitas segitségével.

Biomolekulak térszerkezetének vizsgalata CD-spektroszkdpiaval



VCD-spektroszkopia

A rezgési optikai aktivitas (VOA) formai: rezgési cirkularis dikroizmus
(VCD) és Raman optikai aktivitas (ROA).

A VCD-spektrométer mikodési elve.

A VCD f6bb alkalmazasi teriiletei (abszolut konfiguracid és konformacié
meghatdrozasa, enantiomer-felesleg meghatarozasa), a médszer el6nyei
és hatranyai.

A VCD-spektrumok szamitasa, az elméleti IR- és VCD-spektrumok
generalasa a szamitott dipdl- és rotatorerdsség értékekbdl. A VCD

spektrum szamitasa tobb konformer esetén. Az alkalmazott bazis és
slrdségfunkcional hatasa a szamitott spektrum pontossagara.

A VCD-spektroszkopia alkalmazasa kiralis vegylletek abszolut
konfiguracidjanak és konformaciojanak meghatarozasara — konkrét
példak bemutatasa.

Peptidek és fehérjék VCD-spektroszkopidja.



NMR

A magspin €s a magmagneses momentum fogalma, alapjelenség.
Magneses energiaszintek, betoltottség, gerjesztés, relaxacios folyamatok.

Kémiai kornyezet, arnyékolasi tényezd, referenciaanyagok, a kémiai eltolddas
fogalma.

A spin-spin csatolas jelensége, homo- és heteronuklearis csatolasok.

Els6rend( egyszerd spektrumok, csatolasi diagramok, ,,n+1” szabaly, multiplettek,
relativ vonalintenzitasok.

Az ,,n+1” szabaly érvényességének korlatai, magasabb rendl spektrumok
megjelenése, ,,haztetd” szerkezet. A kiilsé B, tér jelent&sege.

A csatolasi dllanddk nagysagat megszabd szerkezeti tényez6k (kozvetité kotések
szama, térbeli elrendez6dése, Karplus osszefliggés, glikdz anomerek példaja).

Kémiai eltolodast meghatarozo elektron- és térszerkezeti tényez6k és egyéb
paraméterek hatdsa az 'H-, 13C-és 1°N-rezonancia eltolédasokra.

'H-NMR: elektronsdrliség, funkcids csoportok anizotrop arnyékold hatasa. Aromas
kéraram anizotrép hatasa.



13C-NMR eltolodasokat megszabd tényezbk:

— hibridallapot, elektronikus hatasok, rendiség, a, 3 €s y szubsztituenshatas,
téreffektus, ennek szerepe sztérikusan zsufolt és kevésbé zsufolt
diasztereomerek megkiilonboztetése (pl. cisz és transz dekalin),
nehézatomeffektus (Cl,)

>N-NMR eltolédasokat megszabd tényezék:

— Hibridallapot, az elektronpar delokalizacidéjanak mértéke, tautoméria,
disszociabilis protonok, cserefolyamatok, olddszer.

Molekuladinamikai jelenségek (kotés korili gatolt rotacid, konformacidés mozgasok,
gylrdinverzid) vizsgalata h6mérsékletfliggd NMR mérésekkel, aktivalasi
paraméterek meghatarozasa.

Nukledris Overhauser effektus (NOE), homo-és heteronukledris kélcsénhatasok,
kiaknazasuk a térszerkezetek felderitésében.

Pulzusszekvenciakkal kapott 1D- és 2D spektrumokbdl (D-NOE, DEPT, COSY, HSQC,
HMBC) levonhatd szerkezeti kovetkeztetések bemutatasa egyszerd példakon.

Egyszer( szerves vegylletek szerkezetének meghatarozasa IR-, UV-, MIS- és NMR
felvételek alapjan



Tomegspektrometria

A tomegsepktrometria torténeti attekintése.

A tomegspektrométer altalanos felépitése és mikodése.

A tomegspektrum jellemzéi, felbontas, tomegpontossag.

A termeészetes izotopok hozzajarulasa a tomegspektrumhoz.

lonizacios modszerek: El, Cl, FAB, folyadék szekunderion
tomegspektrometria (LSIMS), MALDI, ESI, nanoESI, atmoszférikus
nyomasu kémiai ionizacio (APCI).

Analizatorok tipusai: magneses, elektrosztatikus, kvadrupol,
ioncsapda, repilésiidé (TOF), Fourier-transzformacios ionciklotron-
rezonancia (FT-ICR) analizator.

Tandem tomegspektrometria, peptidek MS/MS szekvendlasa.
Kapcsolt technikak: GC-MS, LC-MS.

A spektrumértékelés alapjai, a nitrogénszabaly, fragmentacios
szabalyok: szigma hasadas, alfa hasadas, induktiv hasadas,
atrendez6dési reakciok. Jellegzetes marker ionok.

Néhany egyszerd szerves vegyllet El spektrumanak értelmezése.
Alkalmazasok a peptidek és fehérjék vizsgalataban.
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Szamonkérés formaja:
irasbeli kollokvium
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