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TANTARGYI PROGRAM

Tantargy teljes neve: MQLEKULASZERKEZET-MEGHATAROZAS SPEKTROSZKOPIAI
MODSZEREKKEL

Képzés: egységes osztatlan képzés (gyodgyszerész)

Munkarend: nappali

Tantargy roviditett neve: Molspektro

Tantargy angol neve: Structure elucidation by spectroscopic methods

Tantargy német neve: Molekulstrukturaufklarung mit spektroskopischen Methoden

Tantargy besorolasa: kotelezé/szabadon valaszthaté/kritériumkovetelmény

Tantargy neptun kédja: GYSGYK206EIM

A tantargy oktatasaért felel6s szervezeti egység: GYTK Gydgyszerészi Kémiai Intézet

A tantargyfelel6s neve: Beosztas, tudomanyos fokozat:
Dr. Horvath Péter egyetemi docens, PhD.

Elérhetéség:
horvath.peter@semmelweis.hu

A tantargy oktatasaban résztvevé(k) Beosztas, tudomanyos fokozat:
neve(i):
Horvath Péter egyetemi docens, PhD
Mazakné Kraszni Marta egyetemi docens PhD
Mirzahosseini Arash egyetemi adjunktus PhD
Toéth Gergd egyetemi adjunktus PhD
Horvath Daniel tudomanyos segédmunkatars, PhD.
A tantargy heti 6raszama: A tantargy kreditpontja:
3 6ra elmélet 3 kredit

0 ora gyakorlat

A tantargy szakmai tartalma elsajatitasanak célja és feladata a képzés céljanak
megvalodsitasaban:

Modern nagymduszeres analitikai eljarasok elméleti hatterének és gyakorlati alkalmazasanak
bemutatasa szerves molekulak szerkezet-felderitésében. A targy a MUszeres Gydgyszeranalizis targy
soran megszerzett elméleti és gyakorlati ismeretek magasabb szintre emelésével a mUlszeres analitika
irant érdekl6dd hallgatdk szamara nyujt kibdvitett ismereteket

A tantargy rovid leirasa:

A korszerU, nagyteljesitéképességl, nagymuszeres analitikai technikak fizikai hatterének ismertetése.
Az UV/NVIS, IR, CD/ORD, tébmegspektrometria segitségével nyerhetd szerkezeti informaciok
értelmezése. Az NMR spektroszképia részletes targyalasa az alapjelenségektél a tobbdimenzids
technikakig. A mddszerek informaciétartamanak egyuttes értelmezése.

Az adott félévi kurzusra vonatkozo adatok
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A kurzus oktatdasanak idéterve**

Elméleti 6rak tematikaja (heti bontasban):

1) Szerves vegyuletek kvalitativ és kvantitativ analitikaja

2.) Elektronspektroszkdpiai mddszerek UV, ORD és CD spektroszkdpia

3.) Raman és Infravoros spektroszkopia

4) Tomegspektroszkopia

5-13 hét: Magspin, ill. viselkedése magneses térben, 'H és ¥C NMR spektroszkdépia, A pulzus Fourier
transzformaciés mérési technika (PFT), spektrumakkumulacié. Az alapveté NMR paraméterek :
relaxacio, kémiai eltolédas és a spin-spin csatoldédas elméleti alapjai, hatasuk a spektrumra és
osszefuggésuk a kémiai szerkezettel. A kémiai eltolédast befolyasold tényezdk, szubsztituens
effektusok, a kémiai eltolddasok kozelitd, empirikus szamitasa. A csatolasi allanddk felhasznalasa a
dihedralis sz6g meghatarozasara (Karplus 6sszefuggés), konformacids analizis, multiplicitasi
szabalyok. Kettésrezonancia ill. spinlecsatolas, nuklearis Overhauser effektus és alkalmazasa a proton
és szén NMR spektroszkdpidaban. Specialis mddszerek, dinamikus folyamatok, hdmérsékletfluggd
mérések, spektrum szerkesztés, SPI effektus, két dimenzids mddszerek: kémiai eltolddas korrelacid
(COSY), csatolas felbontott spektrumtérkép.

NMR, MS és CD mérések — modellvegyllet demonstracios mérése, a spektrumok értékelés, szerkezet
meghatarozasa. Konkrét példak bemutatasa és a megoldasi folyamat gyakorlasa.

Peptidek, fehérjék szerkezetvizsgalata

14. hét: Onallo feladat. (sikeres teljesitése esetén megajanlott kollokviumi jegy kaphatd)

Gyakorlati 6rak és tematikaja:
NMR, MS és CD mérések — modellvegyllet demonstracios mérése, a spektrumok értékelés, szerkezet
meghatarozasa. Konkrét példak bemutatasa és a megoldasi folyamat gyakorlasa.

Az elméletben megismert NMR technikak alapjan NMR spektrumok kézds feldolgozasa, értelmezése,
gyakorlas. Egyéni feladatok megoldasa.

Az adott tantargy hatarterileti kérdéseit érinté egyéb targyak (kotelezé és valaszthaté
tantargyak is). A tematikak lehetséges atfedései:

MdUszeres Gydgyszeranalizis

Konzultaciok rendje: Igény szerint

Kurzus koévetelményrendszere

A kurzus felvételének el6zetes kévetelménye(i):
Gyogyszerkémia és analizis I.

A foglalkozasokon valoé részvétel kovetelményei, az elfogadhaté hianyzasok mértéke, a
tavolmaradas igazolasanak médja, pétlas lehetésége:
TVSZ alapjan

Az érdemjegy kialakitasanak médja, a félévkozi részteljesitmény-értékelések (beszamoldk,
zarthelyi dolgozatok) formaja, szama, témakorei és idépontjai, értékelésbe beszamitasuk médja,
potlasi és javitasi lehetéségek (TVSZ. 25.-28.8-ban foglaltak szerint):

Az el6adason mutatott aktivitas, az egyéni feladatok j6 megoldasa és az utolsd 6rai egyéni feladat
helyes megoldasa alapjan megajanlott kollokviumi jegy kaphato.

A félév végi aldiras feltételei (TVSZ. 29.8-ban foglaltak szerint):
Az el6adasokon valo részvétel.

A hallgaté félév soran egyéni munkaval megoldandé feladatainak szama és tipusa, ezek leadasi
hatarideje:




A félév végi szamonkérés tipusa: aladiras/gyakorlati jegy/kollokvium/szigorlat/projektfeladat*

* Megfelel§ aldhuzando
Vizsgakovetelmények (tételsor, tesztvizsga témakorei, kdtelezéen elvart paraméterek, abrak,
fogalmak, szamitasok listdja, gyakorlati készségek, ill. a vizsgaként elismert projektfeladatok
témakorei, teljesitésének és értékelésének kritériumai):

A félév végi szamonkérés formaja: irasbeli/szébeli/gyakorlati feladat teljesitése/projektfeladat
teljesitése/kombinalt vizsga (TVSZ. 30.§ szerint)*

* Megfelel6 aldahuzando

A jegymegajanlas lehetésége és feltételei:
Az utolsd 6ran elvégzendd egyéni feladat alapjan jo (75-87%) vagy jeles (87,5->) eredmény

A tananyag elsajatitasahoz, a tanulmanyi teljesitmény értékelések teljesitéséhez sziikséges
ismeretek megszerzéséhez felhasznalhaté alapvetd jegyzetek, tankényvek, segédletek és
szakirodalom listajat, pontosan kijelélve, mely résziik ismerete, melyik kévetelmény
elsajatitdsdhoz sziikséges (pl. tételenkénti bontdsban), valamint a felhaszndlhaté fontosabb
technikai és egyéb segédeszkdzbk, tanulmdnyi segédanyagok:

Dr. Toth Gabor - Dr. Balazs Barbara: Szerves szerkezetfelderités, MUegyetemi Kiadd, Budapest, 2005,
jegyzetazonositd: 65037.

H. Duddeck, W. Dietrich, G. Téth: Structure Elucidation by Modern NMR. A Workbook, Springer-
Steinkopff, Darmstadt (1998)

Az el6adasokhoz kapcsolédd segédanyagok letolthetéek a Moodle rendszerbdl

Eszkéz igény: projektor, laptopok, MestreNova /Lite/ szoftver /biztositjuk a hallgatok szamara/

Tobb féléves tantargy esetén a parhuzamos felvétel lehetéségére, valamint az engedélyezés
feltételeire vonatkozoé oktatasi-kutatasi szervezeti egység allaspontja:

igen*/nem*/egyéni elbirdlas alapjan* ("Megfelelé aldhtzandd)

A tantargyleirast készitette: Horvath Péter

** A tantdrgy tematikdjat oly médon kell meghatdrozni, hogy az lehetévé tegye mds intézményben a
kreditelismerési déntéshozatalt, tartalmazza a megszerzendé ismeretek, elsajatitandé alkalmazdsi
(rész)készségek, (rész)kompetencidk és attitlidok leirdsat, reflektdlva a szak képzési és kimeneti kévetelményeire.



