1. A képzési program adatai

A TANTARGY ADATLAPJA

1.1 Fels6oktatasi intézmény | Babes-Bolyai Tudomanyegyetem

1.2 Kar Kémia és Vegyészmérnoki Kar

1.3 Intézet Magyar Kémia és Vegyészmérnoki Intézet

1.4 Szakterulet Kémia

1.5 Képzési szint Magiszteri képzés

1.6 Szak / Kepesités Technici Moderne de Sinteza in Chimie (TMSC)
Korszeri technikak a kémiai szintézisben

2. A tantargy adatai

2.1 A tantargy neve Halado szintii szerkezet analizis

A tantargy kddja CMM6641

2.2 Az el6adasért felelds tanar neve

Lect. dr. Tamas Lovasz,
Lect. dr. Attila Kun

2.3 A szeminariumért felelds tanar
neve

Lector dr. Lovasz Tamas

2.4 Tanulmanyi év| 11 [2.5 Félév| IV |2.6. Ertékelés modja E | 2.7 Tantargy tipusa| Vélaszthaté, DS

3. Teljes becsiilt id6 (az oktatasi tevékenység feléves oraszama)

3.1 Heti 6raszam 4 melybd6l: 3.2 eléadas| 2 3.3 szeminarium/labor | 2
3.4 Tantervben szerepld dssz-Oraszam| 56 | melybdl: 3.5 eléadas| 28 | 3.6 szeminarium/labor | 28
A tanulmanyi id6 elosztasa: Ora
A tankdnyv, a jegyzet, a szakirodalom vagy sajéat jegyzetek tanulmanyozésa 34
Konyvtarban, elektronikus adatbazisokban vagy terepen vald tovabbi tajékozddas 10
Szeminariumok / laborok, hazi feladatok, portfoliok, referatumok, esszék kidolgozasa 18
Egyéni készsegfejlesztés (tutoralas) 3
Vizsgak 4
Mas tevékenységek: .................. -
3.7 Egyéni munka 0ssz-6raszama 69

3.8 A félév Ossz-0raszama 125

3.9 Kreditszdm 5

4. Elofeltételek (ha vannak)

4.1 Tantervi °

nincs

4.2 Kompetenciabeli o

nincs

5. Feltételek (ha vannak)

5.1 Az eldadas o
lebonyolitasanak feltételei *

Az interaktiv részvételt 6sztonzése

A hallgatok hozzaférhetnek az adatbazisokhoz (egyetemi, valamint a
kdzponti kdnyvtar altal el6fizetett szakirodalmi adatbazisok)

Az eléadasokhoz sziikséges technikai eszk6zok (szamitogép, sziikséges
szoftver, video kivetitd)

A hallgatok kikapcsolt mobiltelefonnal jelenjenek meg az eléaddson

5.2 A szeminarium / labor
lebonyolitasanak feltételei

e Kotelez6 a hallgatoéi részvétel a szeminariumon. Elvart a pontos
megjelenés. A hallgatdk kikapcsolt mobiltelefonnal jelenjenek meg a
szeminariumon.

e Sziikséges az el6zd szeminariumokon feltiintetett bibliografia hasznalata.




6. Elsajatitandoé jellemz6 kompetenciak

« o A szerves, szervetlen és koordinativ vegyuletek szerkezetvizsgalati mddszereihez tartozd elmeleti
N alapok és fizikai  jelenségek ismerte (IR, NMR, ESR, rontgen diffrakcios
§ kristalyszerkezetvizsgélat, MS témegspektrometria, CD spektroszkdpia).
)
qé-). o Modern szerkezetvizsgalati modszerek helyes hasznélata, a kapott adatok feldolgozasa elsajatitasa
S és felhasznalasa: szerves, szervetlen és koordinativ vegyuletek szerkezet-felderitésében
'g e Az &ltalanos, valamint szerves kémiai ismeretek felhasznalasa a spektroszképiai modszerekkel
~ kapott adatok elemzésében.
N
wn o Kreativ megoldasok kidolgozasa és alkalmazasa szerves vegylletek szerkezet-meghatarozasara
o o A szakmai feladatok megoldasa a munkacsoporton belil meghatarozott altalanos
'S :g célokkal  Osszhangban, amelyhez  fontos: az elemzd  gondolkodds, az
§ S alkalmazkodoképesség, a rugalmassag €s a csapat tagokkal vald egylittmitkdés
N *g o Informacio és dokumentécié magyar, roman és angol nyelven, modern informéacids és
E e kommunikaciés modszerek felhasznalasaval (adatbazisokban valo kereses), a javasolt
- S bibliografia felhasznalasaval.

7. A tantargy célkitiizései (az elsajatitando jellemz6 kompetencidk alapjan)

7.1 A tantargy altalanos | Modern  spektroszkopiai modszerek megismerése, alkalmazasaik elsajatitasa  és

célkitlizése felhasznalasa: szerves, szervetlen és koordinacios vegylletek szerkezet meghatarozasara.
7.2 A tantargy sajatos e A szerves, szervetlen és koordinativ vegyiiletek szerkezetvizsgélati médszereihez
célkitlizései tartozd elméleti alapok és fizikai jelenségek megismerése (IR, NMR, ESR,

rontgen diffrakcios kristalyszerkezetvizsgalat, MS tdémegspektrometria, CD
spektroszkdpia).

e Modern szerkezetvizsgalati modszerek helyes hasznalatanak, valamint a kapott
adatok feldolgozéasanak elsajatitasa és felhasznaldsa: szerves, szervetlen és
koordinativ vegyuletek szerkezet-felderitésében (IR, NMR, ESR, rontgen
diffrakcios  kristalyszerkezetvizsgalat, =~ MS  tdmegspektrometria, CD
spektroszkdpia).

e Az altalanos, valamint szerves kémiai ismeretek felhasznalasa a spektroszkdpiai
maodszerekkel kapott adatok elemzésében.

8. A tantargy tartalma

8.1 Eléadas

Didaktikai mddszerek Megjegyzések

8.1.1 Témegspektrometria-TS (1) Eldadas, leiras, Eléadas (2 6ra)

A modszer fizikai alapelve, a készilék | magyarazat, beszélgetés A kurzus anyagaval kapcsolatos

mitkodési elve, fragmentacios szabalyok. beszélgetésekben, vitaban valo részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.2. Tomegspektrometria-TS (1) Eldadas, leiras, El6adas (2 ora)

HRMS technikak. MS alkalmazasa fehérjék | magyarazat, beszélgetés A kurzus anyagaval kapcsolatos

szerkezetének vizsgalataban. beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.3. IR (1) spektroszkopia El6adas, leiras, El6adas (2 ora)

Kivalasztasi szabalyok, a rezgések tipusali, magyarazat, beszélgetés A kurzus anyagaval kapcsolatos

szerkezeti tényez6k, amelyek befolyasoljak a | Eladas, leiras, beszélgetésekben, vitaban vald részvétel.

csoportokra jellemzé frekvenciakat. magyarazat, beszélgetés Valaszok a diakok kérdéseire.

8.1.4. IR (I1) spektroszkopia El6adas, leiras, Elbéadas (2 ora)

IR spektroszkopia alkalmazasa a katalitikus | magyarazat, beszélgetés A Kkurzus anyagaval kapcsolatos

folyamatok vizsgalataban. In situ IR beszélgetésekben, vitaban vald részvétel.

spektroszkopia, fellleti infravoros Vélaszok a didkok kérdéseire.

spektroszkdpia.

8.1.5. Kiroptikai spektroszkopia: Elbadas, leiras, Eldadas (2 6ra)




Polarimetria, Optikai rotaciés diszperzid
(ORD), Cirkularis dikroizmus (CD),
Vibracios cirkularis dikroizmus (VCD)

magyarazat, beszélgetés

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.6. Kiroptikai spektroszkopia 1l. (ORD,
ECD, VCD):

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 ora)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitadban valo részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.7. Az ESR spektroszkdpia (1)
Alapelvek, a késziilék miikodési elve. ESR
spektrumok kiértékelése.

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 6ra)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valo részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.8. Az ESR spektroszkdpia (1)

Az ESR spektroszképia alkalmazasa
koordinaciés  vegyliletek  szerkezetének
tanulmanyozasaban, gyokok és
metalloproteinek szerkezet-vizsgalataban.

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 6ra)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valo részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.9. Nukledris méagneses rezonancia
spektroszkdpia - Kivalasztasi szabalyok, a
készulék  mukodési elve, spektralis
paraméterek.

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eléadas (2 6ra)

A Kkurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Valaszok a diakok kérdéseire.

8.1.10. Modern 1D és 2D NMR technikak -
Homonuklearis rendszerek: COSY; TOCSY;
NOE, NOESY. Biokémiai alkalmazasok.

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eléadas (2 6ra)

A Kkurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Valaszok a diakok kérdéseire.

8.1.11. 2D NMR technikak - Heteronuklearis
rendszerek: HETCOR, HMQC, HMBC,
HSQC

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 6ra)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Valaszok a diakok kérdéseire.

8.1.12.
polimerek szerkezetvizsgalataban.
fazisi NMR technikék.

NMR-médszerek alkalmazasa a
Szilard

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 ora)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitdban valé részvétel.
Vélaszok a didkok kérdéseire.

8.1.13. Rontgendiffrakcios
szerkezetvizsgalat ()

Kristalyracsok. Fizikai elvek. Determinécids
egyutthatd. A késziilék leirasa.

El6adas, leiras,
magyarazat, beszélgetés

Eldadas (2 6ra)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitaban val6 részvétel.
Valaszok a didkok kérdéseire.

8.1.14. Rontgendiffrakcios
szerkezetvizsgalat (11)

A kristalyszerkezet meghatarozasa. A fazis
probléma megoldasa. Szamitasi médszerek.

El6adas, leiras,
magyaréazat, beszélgetés

Eldadas (2 6ra)

A kurzus anyagaval kapcsolatos
beszélgetésekben, vitaban val6 részvétel.
Valaszok a didkok kérdéseire.

Ajéanlott irodalom
Kotelezo:

1. P. J. Hore. Méagneses Magrezonancia, Nemzeti Tankonyvkiadd, Budapest, 2004
2. L. David, C. Cristea, O. Cozar, L. Gaina, “Identificarea structurii moleculare prin metode spectroscopice”, Editura

Presa Universitara Clujeana, 2004

3. M. J. N. Junk, “Assessing the Functional Structure of Molecular Transporters by EPR Spectroscopy”, Springer

Theses, Springer-Verlag, 2012

4. M. lkeya, “New Applications of Electron Spin Resonance”, World Scientific, 1993
5. H. Fribolin, Basic One- and Two-Dimensional NMR Spectroscopy: 4th Ed., Wiley-VCH, Weinheim. 2005
6. W. Massa, Crystal Structure Determination, Springer, 2004

Valaszthato:

1. J. Bodis, A szerves kémia alapjai, Editura Presa Universitara Clujeana, 2006

2. l. Pogany, M. Banciu, “Metode fizice in chimia organica” Ed. Stiintifica, Bucuresti 1972.
3. S. Mager, «Analiza Structurala Organica» Ed St. Enciclopedica, Bucuresti 1979.

4. B. Stuart ,,IR spectroscopy fundamentals and applications” John Wiley and Sons, 2004

5. K. Nakamoto, ,,Infrared and Raman spectra of inorganic and coordination compounds” John Wiley & Sons, 1986.
6. A. Bényei, V. Harmat, Rontgendiffrakcids szerkezetvizsgalat, Debreceni Egyetem, 2013,
(http://www.tankonyvtar.hu/hu/tartalom/tamop412A/2011 0025 vegy 1/ch11s04.html)




Szeminarium Didaktikai mddszerek Megjegyzések

8.2.1. Tomegspektrometria - HRMS bemutatdsa, | El6adas, leiras, magyarazat, 2 oOra/ laboratérium,

adatfeldolgozas beszélgetés szeminarium

8.2.2 Tomegspektrometria - témegspektrumok | Példak megoldasa, 2 Ora/ laboratorium,

kiértékelése esettanulmany, spektrumok szeminarium
kiértékelése

8.2.3. IR spektrumok kiértékelése Példak megoldasa, 2 Ora/ laboratérium,
esettanulmany, spektrumok szeminarium

kiértékelése

8.2.4. IR spektroszkdpia alkalmazasa a katalitikus

Magyarazat, beszélgetés, peldak

2 ora/ laboratérium,

folyamatok vizsgalata soran - spektrumok kiértékelése | megoldasa, esettanulmany szeminarium

8.2.5. Egyes kiralis anyagok konfiguraciojanak Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 ora/ laboratérium,
meghatarozasa VCD spektroszkopiaval I. megoldéasa, esettanulmany szeminarium

8.2.6. Egyes kiralis anyagok konfiguracidjanak Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 ora/ laboratérium,
meghatarozasa VCD spektroszkopiaval 1. megoldéasa, esettanulmany szeminarium

8.2.7. ESR spektroszkopia - a keészillek bemutatasa, az | Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 dra/ laboratorium,
adatfeldolgozashoz hasznalt program bemutatasa megoldasa, esettanulmany szeminarium

8.2.8. ESR spektrumok kiértékelése: szerves gyokok, | Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 dra/ laboratorium,
koordinacios vegylletek, metalloproteinek megoldasa, esettanulmany szeminarium

8.2.9. NMR-spektrumok kiértékelése: H, °C, 3P, Példak megoldasa, 2 Ora/ laboratorium,

esettanulmany, spektrumok szeminarium
Kiértékelése
8.2.10. Szilard fazisi NMR. Példak megoldasa, 2 6ra/ laboratorium,

esettanulmany, spektrumok
Kiértékelése

szeminarium

8.2.11. 2D-NMR-spektrumok kiértékelése: *H-1H

Magyarazat, beszélgetés, példak

2 ora/ laboratérium,

COSY TOCSY; NOE, NOESY megoldasa, esettanulmany szeminarium

8.2.12. 2D-NMR-spektrumok kiértékelése: 1H-13C Példak megoldasa, 2 6ra/ laborat6rium,

HMQC, *H-3C HMBC esettanulmany, spektrumok szeminarium
kiértékelése

8.2.13. Krisztallogréfiai adatfeldolgozé programok | Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 éra/ laboratorium,

hasznalata. Kristalyracsok. megoldasa, esettanulmany szeminarium

8.2.14. A kristalyszerkezet meghatarozasa. Szamitasi | Magyarazat, beszélgetés, példak | 2 éra/ laboratorium,

modszerek.

megoldéasa, esettanulmany

szeminarium

Ajéanlott irodalom

1. P. J. Hore. Mégneses Magrezonancia, Nemzeti Tankdnyvkiad6, Budapest, 2004
2. A. T. Balaban, M. Banciu, I. Pogany, “Aplicatii ale metodelor fizice in chimia organica”, Ed. Stiintifica si
Enciclopedica, Bucuresti, 1983; 3. L. D. Field, S. Sternhell, J.R. Kalman, ,,Organic structures from spectra” John

Wiley & Sons, 2007;

4. E. Pretsch, T. Clerc, J. Seibl, W. Simon, Tables of Spectral Data.for Structure Determination of Organic

Compounds, Second edition, Springer-Verlag, 1989.

5. M. Ikeya, “New Applications of Electron Spin Resonance”, World Scientific, 1993
6. E. Zolotoyabko, “Basic Concepts of X-Ray Diffraction*, Wiley-VCH, 2014

9. Az episztemikus kozosségek képviseldi, a szakmai egyesiiletek és a szakteriilet reprezentativ
munkaltatoi elvarasainak dsszhangba hozasa a tantargy tartalmaval.

e Az Osszetett struktlraju szerves vegyiletek szerkezetvizsgalataval
gyogyszerek, szinezékek, aromaanyagok, peszticidek stb.) kapcsolatos fogalmak elsajatitasaval,
valamint a mérési modszerek megismerésével, az adatok feldolgozasaval a hallgatok megszerzik a
Grilal - RNCIS —ben szerepld lehetséges foglalkozasokhoz sziikséges részleges kompetenciakat,
valamint tudasanyagot. Ezek felhasznalasaval megfelelnek a munkaaddk igényeinek a termelés

teriiletén.

(természetes vegyiletek,

e A tudoményag tartalma hasznos a karrierfejlesztésben, a tudomanyos karrier (doktori fokozat,

kutatas) iranyaban is.




10. Ertékelés

Tevékenység tipusa 10.1 Ertékelési kritériumok

10.2 Ertékelési madszerek

10.3 Aranya a végso

jegyben

10.4 Eldadas irasbeli vizsga. A megfogalmazott kérdésekre | 60%

A minésités 1-10. adott valaszok.

A vizsgan vald részvétel | Feladatok megoldasa (legaldbb

feltétele, hogy a | 2 feladat).

szeminariumon az 6sszes ora

legalabb 90%-an jelenjen

meg a hallgato.
10.5 Szeminarium / Labor | A feladatok helyes | Feladatok megoldasa. 40%

megoldasa.

Az elbadas és a szemindrium
témakoreinek elsajatitdsa és
megértése alapjan
A min6sités 1-10.

Fogalmak és mddszerek
megfeleld alkalmazasa.

A szeminariumi tevékenység
alapjan. A mindsités 1-10.

10.6 A teljesitmény minimum-kovetelmeényei

e Fontosabb spektroszkopias modszerek (IR, MRI, MS, RES, rontgendiffrakcio) jellemzé spektralis
paramétereinek ismerete. Minimum 5-0s osztalyzat elérése a szeminariumi feladatok esetében.
Minimum 5-6s osztalyzat elérése a vizsgan a javitokulcs pontozasi Gtmutatoja alapjan.

Kitoltés datuma

11.04.2022 Lector

Floadas feleldse

Lect. dr. Attila Kun

Az intézeti jovahagyas datuma

12.04.2022.

Intézetigazgato

Peinn

Szeminarium feleldse




