Paramagneses atmenetifém komplexek szerkezetvizsgalata ESR
spektroszkopia segitségével

A Kurzus részletes tematikaja:

1-2. hét: Az ESR spektroszkopia torténete, Osszehasonlitds a tobbi spektroszkopiaval. ESR
aktiv anyagok. Elektron-Zeeman kolcsonhatds, kiillonb6zé  frekvencian  miikodo
spektrométerek. Az ESR abszorpcid egy molekulara, majd makroszkopikus mintara,
spinrelaxacio. Az ESR spektrométer felépitése, modulacios méréstechnika. Az ESR spektrum
finomszerkezete: hiperfinom kolcsonhatds (Fermi kontakt kolcsonhatds, dip6l-dipol,
spinpolarizacid). A vonalak szdma ¢és intenzitdsa (Pascal haromszog), kolcsonhatas erdssége
McConnel egyenlet.

3. hét: A paramagnesesség feltételei atmeneti fémionok esetén. Paramagneses fémionok
elektronszerkezete, kis és nagy spinszam. A spektrumok alakja oldatban, izotrop ESR
spektrumok. A vonalszélességek leirdsi moddjai. Oldategyensulyok, 1épcsézetes
deprotonalodassal képz6dd komplexek, spektrumfelbontas oldatban, szobahémérsékleten. A
pH-fliggd ESR spektrumsorozatok és a,két-dimenzids” spektrumértékeléssel nyerhetdé ESR
paraméterek és képzodési allandok. Homérséklet- és id6filiggé ESR spektrumok.

4. hét: A spektrumok alakja megfagyasztott oldatban €s porokban, g- és A-tenzor iranyfiiggése.
A fémkomplexek geometridja, d-szintek felhasadédsa kiillonbozd ligandumterekben. Az ESR
spektrumok alakja Cu(Il), VO(IV), Co(II), Fe(III), Ni(IIT), Ru(I1l) komplexekben.

5. hét: Anizotrop spektrumokbol nyerhetd tovabbi informaciok (dimer komplexek,
koordinacids izomerek kimutatds). Kétdimenzids spektrumsorozatok értékelése (pH-, id6- és
hémérsékletfliiggd spektrumok).

6. hét: Impulzus ESR technikak elméleti alapjai. Paramagneses fémkomplexekben a ligandum
nitrogének vagy protonok csatolasi allanddinak meghatarozéasa Electronspin Echo Envelop
Modulation (ESEEM), Electron-nuclear double resonance (ENDOR), Hyperfine sublevel
correlation spectroscopy (HYSCORE) és electron-electron double resonance dected NMR
(EDNMR) mérésekkel.

7-10. hét: Egész napos (10-16 6ra kozott) laborlatogatas Budapesten (Bertalan Lajos u. 9, 1111,
BME ,,L” Epiilet). ESR miiszer megismerése és néhany el6re elkészitett minta mérése. (A
hallgatok sajat mintat is készithetnek, amennyiben sajat kutatdsi témdjukban vannak
paramagneses komplexeik.) Ha nincs sajat minta, akkor egy stabil gyok spektruméanak mérését
végezzik el kiilonb6z6 mérési paraméterek (modulaciés amplitudd, mikrohulldmua
teljesitmény) mellett, valamint néhany Cu(II)-komplex oldatanak ESR spektrumait vessziik fel
oldatban szobahOmeérsékleten valamint megfagyasztott oldatban, cseppfolyds nitrogént
tartalmazo dewarban (77K).

11-14. hét: A DOSBox és az ,.epr” programok telepitése. Gyok spektrum és Cu(Il) komplexek
oldat spektrumainak illesztése az ,,epr” programmal. Izotrop EPR paraméterek meghatarozasa.



A szuperponalt spektrumok két komponensre val6 bontéasa. A ,,2d _epr” program telepitése. pH-
fliggd oldat spektrumok értékelése. Anizotrop Cu(Il) komplex spektrumok illesztése axialis g-
tenzorral.
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