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Emelt szintu tananyag

2006 tavasz, ~ 5 eldadas



Fizikai Kémia

* Fizikai Kémia I. - egyensulyok (fazisegyensulyok,
kémiai egyensulyok)

» Fizikai Kémia II. - valtozasok (reakciokinetika,
transzportfolyamatok)

* Fizikar Kemia III. - szerkezet (molekulak
szerkezete, anyagok szerkezete)



-‘%’lﬁ-,{ﬂl—&z[ﬁ’]




Tananyag (eload04)

I. BEVEZETES (Bevez04)

II. A KVANTUMMECHANIKA AXIOMALI (Axiom04)

I1I. A HIDROGENATOM SZERKEZETE (H_atom04)

IV. A TOBBELEKTRONOS ATOMOK ELEKTRONSZERKEZETE (Tobbel04)
V. OPTIKAI SPEKTROSZKOPIA (Optsp04)

VI. A MOLEKULAK FORGOMOZGASA (Forgo04)

VII. A MOLEKULAK REZGOMOZGASA (Rezgo04)

VIII. A MOLEKULAK ELEKTRONSZERKEZETE (Molel04)

IX. FOTOELEKTRON-SPEKTROSZKOPIA (UPSXPS04)

X. LEZEREK, LEZERSPEKTROSZKOPIAI MODSZEREK (Lezer04)
XI. AZ ATOMMAGOK ENERIGIAALLAPOTAI 5 (Magszerk04)

XII. A MAGNESES MAGREZONANCIA }

XII. AZ ELEKTRONSPIN-REZONANCIA (nem tananyag)

XIV. TOMEGSPEKTROSZKOPIA (Tomegsp04)

XV. A RONTGENDIFFRAKCIO (Rontg04)



Bevezetes 1.

Peldak kemiai
szerkezetvizsgalati feladatokra



GyoOgyszer-hatoanyag

Cl
NH ‘ N

N

Epibatidin
Er0s fajdalomcsillapitod
Tropusi beka borebdl 1zolaltak

Szarmazékok szintézise: Szerves Kémia Tanszék



Cl
NH

H

Szerkezeti képlet 1gazolasa
Kiralis C-atom konfiguracioja

Gyogyszerhatas mechanizmus felderitéséhez (az €16
szervezettel hogyan lIep kolcsOnhatasba):
térszerkezet (= ,,molekulageometria™),

atom1 toltések, stb.

Kristalymodosulat azonositasa



Elektrokémiail szenzor hatdoanyaga

Z;@iNHCOOCHQC CH,00C HNN:QiZ

H3 C12H25

,,.BME 44” koronaéter

Kalium ionnal komplexet képez. Szelektiv!

Orvosi, biologiai mintak kaliumtartalmat meghatarozo
miszerben alkalmazzak (HORIBA)

/v



Z:@iNHCOOCHZC CH,00C HD@iz

H3 C12H25

Szerkezeti képlet
A koronaéter-gyurli geometridja
K*- BME44 | szupramolekularis” komplex szerkezete

(koordanativ kotések, toltéseloszlas)



Iniciator PVC polimerizaciojahoz

OH CH, CH,
~ ~-O Cn H 1
H,C O c H n+m=7
CH, ©O “m m¥
HPPN

HO hatasara gyokosen hasad (peroxikotes)

Felhasznalasaval kivalo mindségli PVC allithat6 elo

(BORSODCHEM-ben alkalmazzak)



OH CH, CH,

H C \O/O Cn Hn+1
3 C H n+m=7/
CH O "m m+
3
HPPN
Szerkezeti képlet

0-0 kotes er0ssege
Gyok szerkezete ¢s reakciokészsége

Gyokkoncentracio kovetese a reakcid soran



Szenhidrogen konverzioja Pt-katalizatorral
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d
_6 A
Ir Pd Re Sn
Kiindulasi anyag: n-oktan

Termékek 1-oktan (motorbenzinben elonyos), aromasok (karos)

Az 0tv0z0 anyag hatasara megvaltozik a termékosszetetel



[ isopar.
M arom.

Ir Pd Re

Az O0tvozet elemi Osszetétele

Felulet1 Osszetétel

Feluleten megkotodo szénhidrogének kimutatasa

L
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Sn




1.1. Bevezetes a spektroszkopiaba



A molekulaknak és a tobb1 mikrorészecskének
szerkezetet a kvantummechanika irja le.

A kvantummechanika alapvetd torvenyeit az 1920-
as ¢vekben ismertek fel.

Elozmény: néhany kisérlet, amely a klasszikus
fizikanak ellentmondo eredményre vezetett.



Joseph Fraunhofer kisérlete 1815

A Nap fény¢t optikai racson felbontotta.

A folytonos szinkeépben fekete vonalakat ¢€szlelt.




A nap szinkepe

ARI 1 ETETIT




Magyarazat:
e a Nap folytonos sugarzast ad

e o 3 Napot ¢s a Foldet kortilvevo gazburok részecskeéi csak bizonyos
hullamhossziu/frekvenciaju fotonokat (fénykvantumokat) nyelnek el.

o e o Az A részecske ara jellemzl v, Vas...
a B részecske ara jellemzd vg,, vg,...

e ¢ o o F7¢rt az A részecske energigja AE,=h-v,,, h-v,,...
energiakvantumokkal valtozhat,

a B részecskéjé AEg= h-vg,, h-vg,... energiakvantumokkal, stb.




A mikroreszecskek fizikai sajatsagai kozil egyesek -
koztiik az energiajuk - csak bizonyos meghatarozott -
kvantalt - értckeket vehetnek fel.

Erre utal a kvantummechanika elnevezés.



EGYSUGARAS UV-LATHATO ABSZORPCIOS SPEKTROMETER
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holografikus racs
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Fényforras

Fotodiddatomb
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1.2. Bevezetés a kvantummechanikaba



Erwin Schrodinger: Quantisierung als Eigenwertproblem

(1926)




A Schrodinger-egyenlet

A kvantummechanika legfontosabb 0sszefliggése!

Vo

HY¥(r)=E¥(r)

(Roviden: ﬁ‘{’ - FEY )



HY(z)=E¥(z)

Differencialegyenlet

a molekulat alkotd atommagok ¢és elektronok
helykoordinatai szerinti differencidlhanyadosokat
tartalmaz

ezen koordinatak kozos jelolése: 1



HY(z)=E¥(z)

Pl.: H,S molekula esetében t

T=Xg,Vs:Z55 X1 Y15 Zu15 X2 Yu2o 22> (Magok)

Xets VersZepseneseees X165 Ve16>Ze16  (elektronok)



HY(z)=E¥(z)

Vo \

H Hamilton-operator

Az operator fuggvényen végzett miiveletet jelol ki.

A Hamilton-operator tobb tagbol all, amelyek koziil
egyesek a magok €s az elektronok térkoordinatai
szerinti parcialis derivalast tartalmaznak.

LIj(’t) a molekula allapotfliggvénye

E a molekula energiaja



HY(z)=E¥(z)

A differencidlegyenletek megoldasai fiiggvények.

A Schrodinger-egyenlet megoldasai

a \PI(T), \Pz(r), L113(’5)... allapotfiiggvények

¢s a hozzajuk tartozo

E1> Ez, E3... energia-sajatértékek



Az allapotfuggveny jelentosege 1.

A molekula A-ik allapotat jellemz6 W, () allapotfiiggvény
megadja, hogy a tér egyes pontjaiban mekkora az elektronok
¢s a kiilonfele atommagok tartdozkodasi valoszintisége.

Ebbol leszarmaztathato

- a magok elhelyezkedeset jellemzo kotestavolsagok,
kotésszogek (molekulageometria)

- az atomok parcialis toltéser (reakciokeészseghez fontos)

- keémiai kotések erdssege



Az allapotfuggveny jelentosege I1.

Elmélet uton szamithato a spektrum!



Elnyelési (abszorpcids spektrum): a feényelnyeles
intenzitasa a fény frekvenciajanak fiiggvenyében.

Kibocsatasi (emisszi10s) spektrum: a fénykibocsatas
intenzitasa a fény frekvenciajanak fiiggvenyében.




Az allapotfuggveny jelentosege I1.

Elmélet uton szamithato a spektrum!

Az elnyelési frekvencidkat a kiindulasi allapot (k)
¢s a végallapot (L) energiajanak kiilonbsege
hatarozza meg;:

E, -E . =hv_,

A spektrumvonal intenzitdsa aranyos a ket allapot (A
¢s k) kozotti sugarzasos atmenet valoszinliségevel,
amely kiszamithato, ha ismerjiik a molekula
allapotfiiggvényet kiindulasi allapotban (W, (1)) és a
vegallapotban (W (7)).




1.3. A kémia1 szerkezetvizsgalati
modszerek attekintese



Az elektromagneses sugarzas tartomanyai
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Kémiai szerkezetvizsgalati médszerek

[
Kvantumkémiai
szamitas

[
Szamitasos kémia
]

Molekula-
modellezés

abszorpcioé

rugalmatlan
szoras

rugalmas
széras

ionizacio

rugalmas |_ rugalmas
szoras szoras

. PN V4

ionhizacio
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