18. fejezet
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. Mi a feltétele annak, hogy egy részecske ESR-aktiv legyen?

. Az elektronspin energiaszintjei magneses térben. Kivalasztasi szabaly az ESR-

atmenetekre.

. Rezonancia-feltétel az ESR-spektroszkopidban.

. Mibdl ered az ESR-spektrumok hiperfinomszerkezete?

. Milyen kolcsonhatasokbol tevodik 6ssze a hiperfinom-kolcsonhatas?

. Hogyan jellemezhetd a dipdlus-dipdlus kolesonhatas az elektron és a mag magneses

momentuma kozott?

. Fermi-féle kontakt kdlcsonhatas.

. Spinpolarizécio.

9. Hogyan valosulhat meg az elektron €s a magneses magok kozotti kolcsonhatés, ha a
parositatlan elektron a) s-palyan, b) p-palyan, c) sp" hibridpalyan van?

10.Valamely gyokben a parositatlan elektron 9 protonnal van azonos erdsségt koleson-
hatasban. Véazolja fol a gyok palcika ESR-spektrumat, tiintesse fel az egyes vonalak
intenzitasat! Iy =1/2 (A kolcsonhatasban 1évd magok szadma és magspinje ettdl eltérd
is lehet.)

11. Valamely gyokben két ekvivalens proton van, a hiperfinomcsatolési allandé 3 mT. A
spektrum kozéppontja 330 mT-nal van. Mekkora térnél talalhatok a spektrumvonalak, és
mekkora intenzitasuak? Iy = 1/2

12.Valamely gyokben két proton van, a hiperfinomesatolasi allandok értéke 2, ill. 3 mT. A
spektrum kozéppontja 330 mT-nal van. Mekkora térnél talalhatok a spektrumvonalak, és
mekkora intenzitasuak? Iy =

13. Mekkora magneses tér kellene ahhoz, hogy egy ESR-spektrométerrel (v=9GHz) 'H-NMR-
t, mig egy 60 MHz-es NMR-késziilékkel elektronspin-rezonanciat figyelhessiink meg? Az
'H mag g-tényezdje 5,586, g.=2,0023, Wn=5,051-10" J/T, Us=9,274-10>* J/T, h=6.626-10"*
Jss.

14. Hatarozzuk meg egy mintaban az a és 3-spinallapot betdltési szamainak aranyat, ha B=0,3
T, a hdmérséklet pedig 25 °C. g.=2,0023, Ys=9,274-10>* J/T, k=1,381-10> J/K.

15. Egy 9,2231 GHz-en miikodod spektrométerben az atomos hidrogén ESR-spektrumanak a
kdzepe 329,12 mT-nal van. Mekkora a H-atomok g-tényez6je? pus=9,274-10** J/T,
h=6.626-10>* Js.

16. Valamely gyok két ekvivalens protont tartalmaz, 3 vonalbo6l all6 ESR-spektrumaban,
amelyben a vonalak intenzitaseloszlasa 1:2:1, a vonalak 330,2 mT, 332,5 mT és 334,8 mT
térnél vannak. Mekkora a hiperfinomcstolasi alland6 a protonokra? Mekkora a gyok g-
tényezdje, ha a spektrométer mérési frekvencidja 9,319 GHz? Wp=9,274-10>* J/T,
h=6.626-107Js.

17. A 9,032 GHz-en miikodé ESR-spektrométerben a H-atom spektrumat alkoto két vonal
357,3 mT ¢és 306,6 mT térnél mérhetd. Mekkora a H-atomban a hiperfinomcsatolasi
allando?

18. Adjuk meg a vonalak intenzitas-eloszlasat a CHs-gyok ESR-spektrumaban!

19. A benzol gyok-anionjara g=2,0025. Mekkora térnél keressiik a rezonanciat, ha a miiszer
mérési frekvencidja 9,302 GHz?

20. Valamely gyok egyetlen magneses magot tartalmaz, ESR-spektruma 4, egyenld intenzitasu
vonalbol all. Mekkora a mag spinje?

21. A kereskedelmi forgalomban kaphaté ESR-spektrométerek némelyike 8 mm

hulldmhosszit mikrohullamu sugérzast hasznal. Mekkora magneses tér sziikséges ahhoz,
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hogy a rezonancia feltétele teljesiiljon? ps=9,274-10** J/T, h=6.626-10* J-s, ¢=2,998-10"
m/s.

22. Mely atommagok vizsgalhatok magneses magrezonancia-spektroszkopiaval?

23. Hanyféleképpen orientdlodhat egy I spinli mag magneses térben? A magok energiaszintjei

magneses térben.

24. Specialis kivalasztasi szabaly a magatmenetekre. Rezonancia-feltétel az NMR-
spektroszkopiaban. Larmor-frekvencia.

25. Miért elonyods minél nagyobb magneses teret alkalmazni az NMR-spektrométerekben?

26. Mi a kémiai eltolodas az NMR-spektroszkopiaban?.A kémiai eltolodas d-skalaja. Mi

ennek az eldnye? Az arnyékolasi tényezd {0 Gsszetevai.

27. Lamb-formula.

28. Szomszédcsoport-hatas.

29. Mi hozza létre az NMR-spektrum finomszerkezetét?

30. Milyen kolcsonhatasok révén valosul meg a spin-spin csatolas?

31. Mitdl fiigg a spin-spin csatolasi allando nagysdga? A spin-spin csatolési allando eldjele.

32. Mikor nevezziik az atommagok egy csoportjat kémiailag ekvivalensnek?

33. Mikor nevezziik az atommagok egy csoportjat magnesesen ekvivalensnek?

34. Elsérendii NMR-spektrumok.

35. Masodrendiit NMR-spektrumok. Milyen koriilmények kozott valhatnak ezek elsérendiivé?

36. Vazolja fol egy A,X4 homonuklearis spinrendszer palcika NMR-spektrumat, ha I, = Ix
=1/2, &A,) =2, &X,) = 4, amérési frekvencia 60 MHz. Tiintesse fol a vonalak
intenzitdsat is! (Az adatok barmelyike eltérod lehet a fentiektol.)

37. Spin-réacs relaxacio. A magnesezettség z-iranyu komponensének iddbeli véaltozasa.

38. Spin-spin relaxacio. A magnesezettség y-iranyd komponensének iddbeli valtozasa.

39. Az NMR-spektrumvonal félérték-szélessége.

40. Milyen cserefolyamatokat ismer az NMR-spektroszkdpiaban?

41. Egy molekulanak tobb konformere van, amelyek egymasba alakulhatnak. Mi a feltétele
annak, hogy az egyes konformerek NMR-jeleit kiilon-kiilon mérni lehessen?

42. Egy molekula konformereinek egyedi spektrumait akarjuk mérni, de a jelek egybe-
olvadnak. Hogyan kell valtoztatnunk a kisérleti koriilményeket?

43. A ¥S-mag spinje 3/2, g-tényezdje pedig 0,4289. Hatarozza meg a magspinallapotok
energiajat 7,500 T indukcioju magneses térben! Un=5,051-1027 J/T

44, Hatarozzuk meg, hogy 15,00 T indukci6ji magneses térben mekkora energiakiilonbség
van a "“N-mag legmagasabb és legalacsonyabb spinallapota kozott. I=1, g=0,4036,
h=6.626-10 J-s.

45. Hatarozzuk meg, hogy milyen magneses tér tesz eleget a rezonancia-feltételnek 150,0
MHz-es radidfrekvencids térrel besugarzott protonok esetében! 1=1/2, gn=5,586,
h=6.626-10>* Js.

46. Az acetaldehidben a CH;-csoport protonjainak kémiai eltolodasa 6=2,20, a CHO-
csoportbeli protoné pedig 6=9,80. Hany Hz frekvenciakiilonbség van a két csoport
protonjainak rezonanciajele k6zott a) 60 MHz-en, b) 350 MHz-en miik6dd spektrométer
esetében?

47. Az el6z6 feladat adatait felhasznalva rajzoljuk fel a molekula pélcika spektrumat a) 60
MHz-en, b) 350 MHz-en miikddé spektrométer esetében, ha a csatolasi allando J=2,90 Hz.

48. Valamely molekula kétféle alakjanak élettartama 200 ms. A két konformer rezonancia-
frekvencijanak kiilonbsége 90,0 Hz egy 100 MHz-es NMR-késziilékben. Allapitsa meg,
hogy az adott késziilékben egybeolvad-e a két spektrumvonal!

49 Folytonos besugarzasu NMR-késziilékek miitkddése.

50. Jel/zaj arany, feloldas, mérési idé a hagyomanyos NMR-késziilékekben.



51. Impulzusiizemiit NMR-késziilékek miikddési elve.

52. Hogyan biztositjuk a kivant spektralis szélességet az impulzustizemii NMR-
késziilékekben?

53. Mi a szabad indukcios jel (FID)?

54. Hogyan alakitjak at a szabad indukcids jelet NMR-spektrumma?

55. Mi a 172- és a Teimpulzus?

56. A T, spin-racs (longitudinalis) relaxaciés idé6 meghatarozasa impulzusiizemii NMR-
késziilekben.

57. A spin-ekho kisérlet.

58. A T, spin-spin (transzverzalis) relaxacios id6 meghatdrozéasa impulzusiizemii NMR-
késziilékben.



