Koordinacios kémia

A Kkurzus részletes tematikaja:

1. hét: Koordinacidos kémiai alapfogalmak. Komplex, ligandum, koordinacidés szdm, stb..
Ligandumok sajatossagai (denticitas, nyiltlincu és makrociklusos ligandumok, donoratomok
hard-soft besorolasa). Fémionok sajatossadgai (hard-soft karakter, p-, d- és f-mez0 fémei).

Ajénlott irodalom.

2. hét: A komplexképzddés termodinamikdja. Egyensulyi allandd (termodinamikai és
sztochiometriai). Stabilitdsi szorzat, l1€pcsdzetes allandok tipusai kettd- és tobbkomponensii

rendszerekben. Makroallando, mikrodllandd. Latszolagos allandok (K’, pM, Kbp).

3. hét: Az egyensulyi allandot befolyasold tényezok. Statisztikai okok, belso €s kiilso tényezdk

(a komponensek altal determinalt tényezok, oldoszerhatas, ionerdsség ¢s homérséklet hatasa).

4. hét: Kristalytér ¢és ligandumtér elmélet. Kristalytér elmélet egy- ¢€s tobbelektronos
rendszerekre. d-palyak felhasadasa szabalyos oktaéderes, megnyult oktaéderes és siknégyzetes
kristalytérben (kristalytér felhasadas, kristalytér stabilizacios energia). Ligandumtér elmélet. Az

atmenetifémek komplex vegyiileteinek elektrongerjesztési spektruma.

5. hét: Fémkomplexek szerkezetvizsgalata. Spektrofotometria alapjai. A koordinaldédo
donoratomok hatdsa a komplexek fényelnyelésére. Spektrofotometria alkalmazéasa a komplexek

egyensulyi és szerkezeti vizsgalataban.

6. hét: pH-potenciometria. A pH-potenciometria elvi alapjai, egy pH-potenciometrids rendszer
felépitése. A pH-potenciometrias titralasok kivitelezéséhez sziikséges alapvetd ismeretek.

Kombinalt tivegelektréd és tulajdonsagai. A pH-potenciometria alkalmazéasanak korlatai.

7. hét: Relaxometria. A relaxometria alapjai, a komplexek relaxivitasa. Longitudinalis ¢€s
transzverzalis relaxacio. A relaxometria alkalmazdsa a komplexek egyensulyi, kinetikai ¢€s

relaxdcios sajatsagainak feltérképezésében.

8. hét: Az egyensulyi allandok szamitasa. PSEQUAD és HYPERQUAD programok
bemutatdsa, az adat file-ok felépitése és szerkesztése. Az allandok szdmitasa sordn felmeriild

problémak bemutatasa.



9. hét: Gyakorl6 feladatok 1. Egyensulyi allandok szamitdsa, a korabban kiadott példafeladatok
megbeszélése  (protonalddasi ¢és stabilitdsi  allandok szamitasa pH-potenciometrias,

spektrofotometrias, 'H-NMR spektroszkopids és relaxometrias adatokbol).

Eloszlasi diagrammok szerkesztése. Eloszlasi diagramok jelentésége az egyensulyok

értelmezésében. A MEDUSA program bemutatasa, az adat file-ok felépitése €s szerkesztése. Az

eloszlasi diagramok alkalmazasa a reakciok tervezésében.

10. hét: Egyenstlyi adatbazisok. A NIST és az SC-Database programok bemutatdsa.

Adatkeresési lehetdségek.

NMR spektroszkdpia a koordindcios kémiaban. A magneses rezonancia jelensége. Az NMR
spektrumokbdl nyerhetd elsddleges informéciok és alkalmazasaik a koordindcids kémidban.
Egyensulyi allandok meghatdrozasa NMR technikakkal. 1- és 2-dimenzids technikak és azok

alkalmazasai. Dinamikus folyamatok fémkomplexek NMR spektrumaiban.

11. hét: Az '"O-NMR és NMRD alkalmazisa a komplexek vizcseresebességének

meghatarozasaban. Alapfogalmak. A mérés bemutatisa. Az adatok kiértékelése.

Fémkomplexek ESR spektroszkopidja. Az ESR spektroszkopia alapja, az ESR késziilék
felépitése. Az ESR spektrumokbdl nyerhetd informaciok: g és A tenzorok és azok hémérséklet
fliggése. Izotrop €s anizotrop paraméterek. A réz(Il)-, mangan(Il)- és nikkel(Ill)-komplexek
ESR spektruma. A geometria és hatdsa az ESR paraméterekre. 2 dimenziés ESR technikak és

alkalmazasuk a koordinacids kémiaban.

12. hét: Elektrokémiai és egyéb szerkezetvizsgaldé moddszerek. Ciklikus voltammetria (CV) és
alkalmazasa a koordinaciés kémidban. Nagy polarizacidsebességii ciklikus voltammetria.
Protein-film elektrokémia és csatolt technikai. Cirkularis dikroizmus, Maossbauer
spektroszkopia, tOmegspektrometria és egykristadly  rontgendiffrakcid  alkalmazésai

fémkomplexek szerkezetének meghatarozasa soran.
Gyakorl6 feladatok II. NMR és ESR spektrumok kiértékelése.

13. hét: FElméleti kémiai modszerek alkalmazidsa a koordindcios kémidban. A
strtiségfunkcional-elmélet alapja és alkalmazéasa a koordinacios kémidban. Fémkomplexek
szerkezete. Relativisztikus effektusok kozelitd szamitasa: effektiv torzspotencidlok modszerek.
Termodinamikai szamitdsok: koordinaciés izomerek relativ energidi. Atmenetifémek

komplexeinek abszorpcids és ESR spektrum szamitésa.



Gyakorlo feladatok III. A Gaussian szoftver bemutatdsa. Az adatfile felépitése, geometria
optimalas, ECP alkalmazasa. Frekvencia szamitas. TD-DFT szamitasok ¢€s az eredményfile-bol

nyerhet6 legfontosabb informéciok. Abszorpcios spektrum generalasa.

14. hét: Gyakorl6 feladatok IV. Az ORCA szoftver alkalmazasa ESR paraméterek szamitasara.

Az adatfile felépitése, hiperfinom csatolasi allandok szamitdsa. Tobbmagvu fémkomplexek

magneses tulajdonsigainak szamitisa. 7O hiperfinom csatolasi allando szamitésa.

Az atmenetifém komplexek szubsztiticidos ¢€s redoxi reakcidi. Labilis és inert komplexek.
Ligandumszubsztituciés reakciok kinetikaja. Az Eigen-Wilkins mechanizmus alapjai. A

cserereakcid sebességét befolydsolo tényezok. Belso- és kiilsdszféras redoxi reakciok.



