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IR tételek

1. Az infravoros €s a Raman spektroszkdpia elméleti alapjai

2. Az infravoros spektrométerek alapelemei (forrds, ablakok, detektor, diszperzids
elem/interferométer)

3. Az FT-IR késziilékek miikodési elve

4. MintaelOkészités és mérési modszerek az infravords spektroszkdpidban

5. Karakterisztikus frekvencidk és szerkezeti informacidk az IR és Raman spektrumokban

UPS tételek

1. A fotoionizaci6 alapjelensége és energetikdja, alapvetd fogalmak (hatdskeresztmetszet,
adiabatikus és vertikalis IE) és a Franck-Condon-elv. Az UPS kialakuldsanak torténete,
helye és szerepe a molekulaspektroszkdpidn beliil.

2. A kisérleti berendezés: vakuumrendszer, sugdrforrds, mintabeeresztés, ionizacios
kamra, analizator és detektor.

3. A fotoelektron spektrum és a spektrum alakjat meghatarozo tényezok: rezgési
finomszerkezet, spin-palya csatolas, Jahn-Teller-effektus, disszocidcid, autoionizacio,
széles/atfedd spektrumsavok.

4. A spektrumok értelmezése: a Koopmans-f. elv; a spektrumok értelmezését eldsegitd
fizikai és kémiai modszerek.

5. Az UPS alkalmazasai: fizikai-szerves kémia, molekuldk térszerkezete, gyokok és
tranziensek vizsgalata, energetika, adszorbealt rétegek tanulmédnyozasa (heterogén
katalizis).

Rontgen-diffrakcié tételek

1. A krisztallografia alapfogalmai: elemi cella, kristdlyracs, kristalyszimmetridk, Bragg-
egyenlet, Laue indexek, reciprokrics, Ewald gomb.

2. A rontgendiffrakcids adatgyiijtés: a késziilék felépitése, az adatgylijtés 1épései. A
felbontds fogalma.

3. Fazisprobléma megold6 médszerek dsszehasonlitdsa: direkt médszerek, molekularis
helyettesités, izomorf helyettesités, "Charge-flipping" algoritmus.

4. Modellépités €s szerkezetfinomitds a kismolekulds krisztallografidban.

5. Kismolekulés krisztallografiai alkalmazasok: abszolit konfoguracié, polimorfia.
Pordiffrakcids vizsgalatok és alkalmazasaik.

6. Makromolekulds krisztallografia alkalmazdsai a szerkezeti genomikédban,
gyogyszerkutatdsban €s id6fiiggd folyamatok vizsgdlatdban. A riboszéma
szerkezetvizsgalata.

NMR tételek

1. Magspinek vislkedése homogén méagneses térben.

2. A pulzus-NMR elvének bemutatdsa a vektormodell alapjan.
3. Az NMR spektrométer f6bb részei és ezek funkcidi.



4. NMR spektroszkopiai szerkezeti paraméterek (kémiai eltolodas, skaldris csatolasi
allando, relaxacios idok)

5. Egy- és kétdimenziés NMR kisérletek (C13CPD, INEPT, DEPT135, COSY, HSQC,
adatfeldolgozds, kémiai informdaciétartalmuk)

MS tételek
I. A berendezés

- A tomegspektrométer és felépitése. Vakuumrendszer, vidkuumtartoméanyok, fobb
jellemzdk

- Ionforrés-tipusok (MALDI, EI, FAB, CI, SIMS, ESI, APCI)

0 ionizdcié mechanizmusa, molekulaion/’kvéazimolekulaion™ ,energiadtadds mértéke

o gyokion/zarthéji ion, mintabejuttatas.

o milyen a spektrum? (Fragmentacié mértéke)

o Milyen kromatografids mddszerhez kapcsolhat6k? Milyen tipusi mintdhoz
ajanlhatok?

o Melyek a lagy ionizdciés médszerek? Hogyan lehet ezeknél fragmentaciot
kivaltani?

- Analizdtorok (Mi az analizdtorok funkcigja?, Hogyan mitkddnek?)

- Adatfeldolgoz6 egység (Mi a centroid adatgyiijtés lényege?, Mi a kovetkezménye
annak, ha a detektélasi kiiszobot til alacsonyra, ill. til magasra allitjuk?)

II. A tomegspektrum

- Hogy néz ki egy tomegspektrum (tengelyek, egységek)

- Fogalmak: Alapcstcs (béziscstics), molekulacstucs, izotopcsucs, névleges tomeg,
monoizotépos tomeg, dtlagos (kémiai) témeg. Ossziondram-gorbe, ionkromatogram,
és miben nyujtanak segitséget? Izotopkotegek, alapizotop. Mi a tomegspektrometriai
molekulatomeg?

- Vajon hogy néz ki a metilklorid, ill. a benzil-klorid molekulacsticsanak izotopkotege?

- Nitrogénszabadly, gyokionszabdly.

- Hogyan néz ki egy éltalanos, nitrogént nem tartalmaz6 vegyiilet tomegspektruma?

- Milyen ionokkal kell foglalkoznunk egy elektroniitkdzéses tomegspektrum megfejtése
kozben, milyenekkel nem?

- Magyardzza meg a toluol, etil-benzol, metanol tomegspektrumat!

Atomi er6é mikroszkopia
1. A péasztaz6 tiszondds mddszerek és jellemzésiik
- Az atomi eré mikroszkdpia €s a pasztazé alagit aram mikroszkdpia dsszehasonlitdsa
- A miuszer felépitése, fobb részei és az érzékelés mogoldésai, érzékenység
2. Az atomi erd mikroszkdpia
- Mérési modok, nyerhetd informdci6 (allandé erd, allandé tavolsag, laterdlis erd,
kontakt mdd, letapogaté maéd)
- Példédk a vizsgélhat6 anyagi rendszerekre
3. Az atomi erd mikroszkdpia specidlis alkalmazdsai
- Nanomintazat eldallitasa (tiol tinta, maratas)
- Er6 spektroszkodpia



