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3. A tantárgyfelelős személy és tanszék: 
dr. Csámpai Antal egyetemi docens, Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék

4. A tantárgy előadója: 
	Név: 
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	dr. Csámpai Antal
	egyetemi docens
	Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék

	Dr. Sohár Pál
	egyetemi tanár
	Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék

	dr. Tarczay György
	egyetemi adjunktus
	Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék


5. A tantárgy az alábbi témakörök ismeretére épít: 
A tárgy az általános kémia, szervetlen kémia 1 és 2 és a szerves kémia 1 és 2 tárgyak tananyagának ismeretét követeli meg.
6. Kötelező/ajánlott előtanulmányi rend: 
kötelező: Szervetlen kémia (2) KA3EN2

ajánlott:A fémorganikus kémia kritériumtárgy párhuzamos hallgatása kötelező.
7. A tantárgy célkitűzése:


Az előadás elsődleges célja összetettebb szerkezetű szervetlen vegyületek, elsősorban átmenetifém komplexek, fém-fém kötéseket tartalmazó homo- és heteroatomos klaszterek, borán, karborán és metallokarborán klaszterek elektron- és térszerkezete, mágneses tulajdonságai, valamint reaktivitása közötti alapvető összefüggések megismertetése. Szerkezetek és lehetséges szintézisek közötti kapcsolat bemutatása az izolobalitás elve alapján. Az előadás tömören tárgyalja az egyes nagyműszeres szerkezetfelderítési módszerek legelemibb elméleti alapjait és a spektrumokat meghatározó szerkezeti paramétereket, hangsúlyt fektetve az egyes technikák alkalmazási lehetőségeire és korlátaira. Ezek mellett betekintést nyújt néhány gyakorlati szempontból fontos kutatási területre is.
8. A tantárgy részletes tematikája:

I. Molekulaszerkezet felderítése: 

1. Mikrohullámú spektroszkópia, nyerhető információk, a módszer korlátai
2. Rezgési spektroszkópiai módszerek (IR, Raman): mérés elve, csoportfrekvenciák, kiválasztási szabályok, molekulaszimmetriai megfontolások, instabil molekulák mérése mátrixizolációs technikával.
3. Elektronspektroszkópiai módszerek (UV-VIS, UPS, XPS), elektronszerkezetéről kapható kvalitatív információk.

4. Mágneses magrezonancia (NMR) spektroszkópia: alapjelenség, mérés elve, a spektrumok szerkezetét megszabó paraméterek, kémiai eltolódás, homo- és heteronukleáris csatolások, molekulaszerkezet a spektrumok alapján.
5. Molekuladinamikai jelenségek vizsgálata dinamikus NMR segítségével.

6. Elektronspinrezonancia (ESR) spektroszkópia, gyökök vizsgálata, spinsűrűség, elektrondelokalizáció kísérleti meghatározása.
7. Tömegspektrometria, Mössbauer spektroszkópia.

8. Diffrakciós mérések: röntgen- elektron- és neutrondiffrakció.
9. Példák bemutatása szerkezetfelderítési módszerek együttes használatáról.

II. Koordinációs vegyületek szerkezete, stabilitása, reaktivitása

1. A koordinációs kötés modellezése: kristálytér elmélet, ligandumtér elmélet, molekulapálya (MO) leírás.
2. Szerkezeti- és sztereoizoméria a koordinációs vegyületek körében.

3. Koordinációs szám és koordinációs telítettség, lépcsőzetes stabilitási állandók, stabilitási szorzat.

4. Átmenetifém komplexek csoportosítása a fém-ligandum kötés „soft-hard” jellege szerint („a” és „b” osztályba sorolható központi ionok). Ligandumcsere folyamatok.

5. Jahn-Teller effektus szerepe ligandumcserés és elektronátviteli reakciókban, külső és belső szférás redoxi folyamatok.
6. Elektron- és térszerkezettel kapcsolatos mágneses tulajdonságok, fém-fém egyszeres és többszörös kötések kialakulása, leírásuk MO módszerrel.
7. Ligandumok típusai donoratomok száma és jellege szerint, a kelát-effektus.

8. A „transz-hatás” és szerepe sztereoszelektív ligandumcserés reakciókban.
9. Tetragonális planáris komplexek önszerveződése, egydimenziós vezetők kialakulása π-π kölcsönhatás révén.

10. Oxigénszállító komplexek (kobalt-, irídium- és platina-komplexek). A dioxigén-komplexek stabilitása és reaktivitása a szerkezetek függvényében.
11. Dihidrogén- és dihidrido komplexek, fém-hidrogén- és hidrogén-hidrogén kötések analízise IR-, NMR- és diffrakciós módszerekkel.
12. Dinitrogén komplexek, stabilitásuk, kötésleírásuk MO módszerrel, jelentőségük a nitrogén-fixálásban.
III. Klaszterek szerkezete, stabilitása és reaktivitása

1. Klaszterek általános jellemzése, csoportosítása, bennük előforduló kötéstípusok.
2. Lokalizált kétcentrumos kémiai kötésekkel leírható klaszterek néhány példával.

3. Elektronhiányos, 2-elektron-több centrumos kötésekkel leírható nem borán klaszterek néhány példával.
4. Magasabb bóratomszámú borán klaszterek térszerkezete a „Polyhedral Skeleton Electron Pair Theory” (PSEPT) elmélet alapján, Wade szabályok.

5. Karboránok, metallokarboránok, elektronszámolási szabályok, az izolobalitás elve, ebből következő szintetikus lehetőségek.

6. Borán-, karborán- és metallokarborán klaszterek szerkezeti megfontolásokon alapuló kémiai felépítése és lépcsőzetes lebontása.
7. Borán-, karborán- és metallokarborán klaszterek szerkezetvizsgálatának lehetőségei 1H-, 13C- és 11B-NMR spektroszkópiai módszerekkel.
Vizsgatételek:
1. Mikrohullámú-, IR- és Raman spektroszkópia
2. Elektronspektroszkópiai módszerek
3. Mágneses magrezonancia (NMR) spektroszkópia
4. Dinamikus NMR és alkalmazásai
5. Elektronspinrezonancia (ESR) spektroszkópia és diffrakciós módszerek.
6. Tömegspektrometria, Mössbauer spektroszkópia.

7. Koordinációs kötés, kordinációs vegyületek szerkezeti- és sztereokémiája
8. Átmenetifém komplexek csoportosítása a fém-ligandum kötés jellege, ligandumok és koordinációs szám szerint. Stabilitásuk kavntitatív jellemzése, kelát effektus
9. Ligandumcsere és elektronátviteli folyamatok, a Jahn-Teller effektus szerepe.
10. Komplexek mágneses tulajdonságai, fém-fém egyszeres és többszörös kötések.
11. Transz-hatás, sztereoszelektív ligandumcsere reakciók
12. Intermolekuláris kölcsönhatások a tetragonális planáris komplexek körében, oxigénszállító komplexek.
13. Dihidrogén- és dihidrido komplexek, dinitrogén komplexek.

14. Klaszterek általános jellemzése, lokalizált kétcentrumos kötésekkel leírható klaszterek.

15. Elektronhiányos nem borán klaszterek, borán-, karborán- és metallokarborán klasztrek szerkezetvizsgálata.
16. Boránok, karboránok, és metallokarboránok, PSEPT elmélet, Wade szabályok.
17. Izolobalitás elve, borán-, karborán- és metallokarborán klasztrek kémiai bővítése és lebontása.
9. A tantárgy oktatásának módja:

Előadás
10. Követelmények

a.
A szorgalmi időszakban: Az előadás anyagának követése. Az előadások legalább 90%-ának látogatása kötelező.
b.
A vizsgaidőszakban: Sikeresen teljesíteni kell az írásbeli kollokviumot.
11. Pótlási lehetőségek


szóbeli utóvizsga
12. Konzultációs lehetőségek


Az előadókkal megbeszélés szerint

13. Jegyzet, tankönyv, felhasználható irodalom:

Ajánlott irodalom:


N. N. Greenwood és A. Earnshow: Az elemek kémiája (Nemzeti Tankönyvkiadó,  1999.)


F. Cotton, G. Wilkinson: Advanced Inorganic Chemistry (John Wiley & Sons, 1992.)


Bodor E., Papp S.: Szervetlen Kémia (Tankönyvkiadó, 1983.)

Csákvári Béla és Pongor Gábor, Az átmenetifémek és fémorganikus vegyületek sztereokémiája (A kémia újabb eredményei 1998, Akadémiai Kiadó)
14. A tantárgy elvégzéséhez szükséges tanulmányi munka: 


Az előadási anyag követése és a vizsgára felkészülés.
15. A tantárgy tematikáját kidolgozta (Név, beosztás, tanszék/intézet):
	Név:
	Beosztás:
	Tanszék, Int.:

	dr. Csámpai Antal
	egyetemi docens
	Általános és Szervetlen Kémiai Tanszék


