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Tantargy teljes neve: Molekulaszerkezet-meghatdrozds spektroszkopiai modszerekkel

Képzés: gydgyszerésztudomanyi osztatlan képzés

Munkarend: nappali

Tantargy roviditett neve: Molspektro

Tantargy angol neve: Structure elucidation by spectroscopic methods

Tantargy neptun kédja: GYGYKMSMEIM

Tantargy besorolasa: szabadon valaszthaté
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A tantargy oktatasaért felel6s szervezeti egység: Gyogyszerészi Kémiai Intézet

A tantargyfelelés neve: Dr. Horvath Péter Beosztas, tudomanyos fokozat:
igazgato, egyetemi docens, Ph.D.
Elérhetoség: Semmelweis Egyetem, Gyogyszerészi
Kémai Intézet, 1097. Budapest, Hégyes Endre u. 9.
- telefon:06-1-217-0891
- e-mail: horvath.peter@pharma.semmelweis-

univ.hu

A tantargy oktatasaban résztvevé(k) neve(i): Beosztas, tudomanyos fokozat:
Dr. Toth Gabor /ea/ ny. egyetemi tandr /BME/ D.Sc.
Dr. Horvdth Péter /gy./ egyetemi docens, igazgato, Ph.D.
Dr. Mirzahosseini Arash /gy./ egyetemi tandrsegéd, Ph.D.

Dr. Toth Gergé /ea,_gy./ egyetemi tandrsegéd, Ph.D.

A tantargy heti éraszama: 3 éra A tantargy kreditpontja:3

A tantargy feladata a szakképzés céljanak megvalésitasaban: Modern miiszeres analitikai eljardasok elméleti
hatterének és gyakorlati alkalmazdsanak bemutatdasa szerves molekuldak szerkezet-felderitésében

A tantargy rovid leirasa: A korszerii, nagyteljesitoképességii, nagymiiszeres analitikai technikak fizikai hatterének
ismertetése. Az UV/VIS, IR, CD/ORD, tomegspektrometria segitségével nyerhetd szerkezeti informdciok értelmezése.
Az NMR spektroszkopia részletes targyalasa az alapjelenségektil a tobbdimenzios technikakig.
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A kurzus oktatdasanak idoterve

Elméleti 6rak tematikaja (heti bontasban):

1.) Szerves vegyiiletek kvalitativ és kvantitativ analitik4ja

2.) UV spektroszkopia

3.) Kiroptikai spektroszkopia

4.) Infravoros spektroszkopia

5.) Tomegspektroszkopia 1.

6.) Tomegspektroszkopia II.

7-11. és 13. hét: Magspin, ill. viselkedése méagneses térben, 'H és *C NMR spektroszkopia, A pulzus Fourier
transzformacids mérési technika (PFT), spektrumakkumuléci6. Az alapveté NMR paraméterek : relaxacid, kémiai
eltolodas és a spin-spin csatolodas elméleti alapjai, hatasuk a spektrumra és dsszefiiggésiik a kémiai szerkezettel. A
kémiai eltolodast befolyasolo tényezdk, szubsztituens effektusok, a kémiai eltolodasok kdzelitd, empirikus szamitasa. A
csatolasi allandok felhasznalasa a dihedralis szog meghatarozasara (Karplus 0sszefiiggés), konformacids analizis,
multiplicitasi szabalyok. Kettdsrezonancia ill. spinlecsatoldas, nuklearis Overhauser effektus és alkalmazasa a proton €s
szén NMR spektroszkopiaban. Specialis modszerek, dinamikus folyamatok, homérsékletfiiggd mérések, spektrum
szerkesztés, SPI effektus, két dimenzids mddszerek: kémiai eltolddas korrelacidé (COSY), csatolas felbontott
spektrumtérkép.

12.) NMR, MS ¢és CD mérések — modellvegyiilet demonstracios mérése, a spektrumok értékelés, szerkezet
meghatdrozasa

14.) Konkrét példak bemutatésa és a megoldasi folyamat gyakorlasa




Gyakorlati orak tematikaja: -

Konzultaciék rendje: -

Kurzus kovetelményrendszere

A kurzus felvételének elozetes kovetelményei:
GYASKAKKE2M; GYSZKSZKE2M; GYFKTFIKEIM

A foglalkozasokon valo részvétel kovetelményei, az elfogadhat6 hianyzisok mértéke, a tivolmaradas
igazolasanak modja, potlas lehetésége: Az Egyetem Szervezeti és Miikodési Szabalyzatanak részeként elfogadott
Kreditrendszerii Tanulmadnyi és Vizsgaszabdlyzat rendelkezései alapjan

Evkozi ellenérzés: -

A félév végi alairas kovetelményei:
Az eloaddsok latogatdsa. (A hidanyzds mértéke a TVSZ 17§ 7. pontja szerint)

A hallgaté félév soran egyéni munkaval megoldandé feladatai:
Mintavegyiilet spektralis adatainak ismeretében a szerkezet igazoldasa

A félév végi szamonkérés modja: kollokvium

A félév végi szamonkérés formaja: irdsbeli dolgozat

A targy eldirt kiilsé szakmai gyakorlatai: -

A tananyag elsajatitasahoz felhasznalhato jegyzetek, tankonyvek, segédletek és szakirodalom listaja:

Dr. Toth Gabor - Dr. Balazs Barbara: Szerves szerkezetfelderités, Miiegyetemi Kiado, Budapest, 2005,
Jjegyzetazonosito: 65037.

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

Az eldaddasokhoz kapcsolodo segédanyagok letolthetoek az Intézet honlapjarol:

http://semmelweis. hu/gyogyszereszi-kemia/oktatas/valaszthato-targyak/molekulaspektroszkopia/

A kurzus targyi sziikségletei: projektor

Tantargyi vonatkozasu tudomanyos eredmények, kutatasok:

A tantargyleirast készitette: Dr. Horvath Péter




