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Tantargy célcsoportja
A targy minden a Kerpely Doktori Iskola, de kiilondsen a kémia témateriilet hallgatdjanak ajanlott.

Tantargy nyelve
Magyar vagy angol.

Tantargy célja

A tantargy célja, hogy elmélyllt és gyakorlatias ismereteket nyljtson a magmagneses
rezonancia (NMR) spektroszkopia elméleti alapjairdl, mérési technikairdl és gyakorlati
alkalmazasairdl a vegyész hallgatok szamara. A kurzus soran a hallgatok megismerik az
NMR spektroszkopia alapelveit, a spektrumok értelmezésének mddszertanat, valamint a
szerkezetazonositasban, konformacidanalizisben, dinamikai vizsgalatokban és kvantitativ
analizisben beto6ltott szerepét. Kiemelt figyelmet kap a proton- és szén-NMR, valamint a
modern 2D technikdk és tobbmagos mérések alkalmazasa. A tantargy célja tovabba, hogy
a hallgatok képessé valjanak 6nall6 NMR-mérési stratégiak kidolgozasara és a kapott
adatok kritikus értelmezésére sajat kutatasaik soran.

Tantargy modszertana

Nagyobb hallgatéi létszam esetén a tananyag kontaktérdk keretében kerlil atadasra,
el6adasok és interaktiv gyakorlatok formajaban. Kis létszam (1-2 f6) esetén a képzés
egyénre szabott mddon torténik. A hallgatd harom tematikus blokkban kapja meg az
elsajatitandd tananyagot, amelyek az NMR spektroszkopia alapjait, spektrumértelmezési
madszereit, valamint haladé alkalmazasait fedik le. Minden blokkhoz kapcsoléddan ajanlott
irodalom és ellen6rz6 kérdések kerlilnek atadasra. A kurzus soran néhany alkalommal
taldlkozunk konzultaciora, ahol a hallgatd vélaszait kozosen atbeszéljik, tisztazzuk a
felmerilt kérdéseket, és széban is szamon kérem az adott témarészek legfontosabb
Osszefliggéseit.

Tantargy tematikaja

1. Bevezetés és elméleti alapok

Ez a blokk az NMR spektroszképia fizikai-kémiai alapjait ismerteti, amelyek

elengedhetetlenek a spektrumok megértéséhez. A hallgatok megismerik a magspin

viselkedését magneses térben, a rezonancia feltételeit és az energiadtmenetek hatterét.
e Az NMR spektroszkopia szerepe a modern kémiaban és biomolekularis kutatdsban
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Atommagok magneses tulajdonsagai, a magspin fogalma
A magneses tér és a Larmor-precesszid
A magneses rezonancia feltétele, energiaklilonbség és populacideloszlas
Relaxaciods folyamatok: T1 és T2 relaxacio jelentGsége
Fourier-transzformacié és pulzusszekvencidk alapjai
2. Spektroszkodpiai alapelvek és mérési technikak
A masodik modul a gyakorlati mérési paraméterekre és azok értelmezésére fokuszal. A
hallgatdk elsajatitjak az egy- és tobbdimenzids NMR technikak alapjait, valamint a
kilénb6z6 atommagok vizsgalatahoz sziikséges specidlis ismereteket.
1H és 13C NMR: kémiai eltolodas, spin-spin kapcsolddas (J-kapcsolat)
NMR spektrumok f6 jellemz6i: multiplicitas, integracid, finomszerkezet
Olddszerhatasok, referenciaanyagok, belsé és kils6 standardok
2D NMR technikak: COSY, HSQC, HMBC elvi attekintése
Toébbmagos NMR (pl. 19F, 31P, 15N) alkalmazasa specialis rendszerekben
Mintael6készités, koncentracid, pH és hGmérséklet hatasai
3. Spektrumelemzés és gyakorlati alkalmazas
A harmadik rész célja az NMR spektrumok értelmezésének készségszintli elsajatitasa. A
hallgatok valds példakon keresztlil gyakoroljak a szerkezetazonositast, valamint
betekintést nyernek a kvantitativ és dinamikai alkalmazasokba is.

e Egyszer( szerves molekuldk szerkezetazonositdsa *H és 13C NMR alapjan
2D NMR spektrumok értelmezésének alapjai
Konformacio és dinamikai folyamatok vizsgalata
Kvantitativ NMR (gqNMR): médszertan és alkalmazasok
Spektrumok értelmezése szoftveres tdmogatassal (pl. MestReNova, TopSpin)
Esettanulmanyok: kutatasi vagy ipari példak részletes elemzése

Ellenérzo kérdések:

1. Miaz NMR spektroszképia fizikai alapja, és milyen feltételek szilkségesek a
rezonanciahoz?

2. Mi a kémiai eltolodas (0), és milyen tényezGk befolyasoljak annak értékét?

3. Mia klilénbség a T1 és Tz relaxacids id6 kozott, és hogyan hatnak ezek a
spektrum mindségére?

4. Hogyan értelmezhet6 egy 1H NMR spektrum multiplicitdsa és mi az n+1 szabaly
jelentGsége?

5. Mi az a spin-spin csatolads (J-kapcsolat), és hogyan olvashato ki a spektrumbdl a
csatolasi allando6?

6. Ismertesse a COSY és a HSQC technikak alapelvét és azok informacidtartalmat!

7. Mely atommagokat vizsgalhatjuk még 1H és 13C mellett, és milyen elénytkkel jar
ezek alkalmazasa?

8. Milyen lépésekbdl all a mintael6készités NMR méréshez, és miért fontos a minta
koncentraciéja?

9. Hogyan torténik egy ismeretlen szerves vegyllet szerkezetazonositasa 1H és 13C
spektrum alapjan?

10. Mi a kvantitativ NMR (qNMR) Iényege, és milyen feltételek mellett végezhetd
megbizhatéan?

Tantargyhoz kapcsolodd irodalmak
Magyar nyelvii irodalom:

Kéri Gyorgy — Mady Gyula - Szilagyi Laszl6: Szerves kémiai spektroszképia
Semmelweis Kiado, Budapest
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Hollosi Miklés (szerk.): A biomolekulak spektroszkdpiaja, Semmelweis Kiadé
El6adasok jegyzetei / oktato altal 6sszeallitott tananyag
Angol nyelvi irodalom:

T.D.W. Claridge: High-Resolution NMR Techniques in Organic Chemistry
Elsevier, 3rd Edition (2009 vagy ujabb)

David G. Morris: NMR Spectroscopy in Practice: From Basics to Applications
Wiley-VCH, 2010

James Keeler: Understanding NMR Spectroscopy

Wiley, 2nd Edition (2010)

Jeremy K.M. Sanders: Modern NMR Spectroscopy - A Guide for Chemists
Oxford University Press

William Kemp: NMR in Chemistry: A Multinuclear Introduction

Macmillan, 1986

Tantargy teljesitése, szamonkérés
Az ellen6rzd kérdésekre adott helyes valaszokat kdvetéen szdbeli vizsga.

Tantargyhoz kapcsolodd komplex vizsga kérdések

1. Ismertesse részletesen az NMR spektroszkédpia fizikai alapjait, kilénos tekintettel a
spin-magneses tér kdlcsonhatasra, a rezonanciara és a relaxaciés folyamatokra. Hogyan
befolyasoljak ezek a spektrum felbontasat és jelintenzitasat?

2. Mutassa be és hasonlitsa 6ssze a legfontosabb 1D és 2D NMR technikakat (1H, 13C,
COSY, HSQC, HMBC)! Milyen szerkezeti informacidkat nyerhetiink ezekbdl, és milyen
esetekben érdemes az egyes technikakat alkalmazni?

3. Részletesen ismertesse a spin-spin csatolas (J-kapcsolat) jelenségét. Hogyan lehet a
csatolasi allanddkbol szerkezeti informaciét nyerni? Milyen kilonbségek figyelhet6k meg
elsérendl és nem els6rendl rendszerekben?

4. Vegyen példaul egy egyszer( szerves molekulat (pl. etil-acetat vagy benzil-alkohol),
és elemezze a 1H és 13C NMR spektrumat. Magyarazza el a spektrum minden
jellemzéjét: kémiai eltolddas, integralas, multiplicitas, J-értékek.

5. Fejtse ki a kvantitativ NMR (qNMR) elvét, el6nyeit és tipikus alkalmazasait. Milyen
kovetelményeknek kell megfelelnie egy megbizhaté gNMR mérésnek? Hogyan torténik a
koncentracidk szamitasa?

6. Tobbmagos NMR spektroszkopia: ismertesse a 1°F, 31P vagy 15N NMR alapjait és
jelentéségét. Milyen szempontok kiilonbdztetik meg ezeket a technikdkat a 1H vagy 13C
NMR-tGl elméleti és gyakorlati oldalrél?

7. Milyen hatassal van a minta fizikai és kémiai tulajdonsaga (koncentracio, olddszer,
hémérséklet, pH stb.) az NMR spektrumra? Hozzon konkrét példakat és magyarazza el a
tapasztalhato valtozasokat.

8. Ismertesse a Fourier-transzformacio szerepét az NMR spektroszképidaban. Hogyan
alakul ki az idétartomanyu jelbdl a frekvenciatartomanyu spektrum, és milyen elényokkel
jar ez a technika?




9. Elemezze az NMR szerepét a dinamikus kémiai folyamatok, példaul konformacios
egyensulyok, kémiai cserefolyamatok vagy reakciokinetikak vizsgalataban. Milyen tipusu
mérések és paraméterek szolgaltatnak informaciot ezekrol?

10. Adjon kritikai attekintést az NMR spektroszkdpia jelenlegi és jévObeli szerepérol a
vegyészeti és élettudomanyi kutatasokban. Milyen technoldgiai vagy mddszertani
fejlesztések lathatdk, és hogyan javithatjak ezek az analitikai teljesitményt?
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