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Zakres tematow:

Podstawy spektroskopii molekularnej

* podstawowe state fizyczne

* promieniowanie elektromagnetyczne

* podstawowe jednostki stosowane w spektroskopii i ich przeliczanie

 formy energii czasteczek i ich kwantyzacja

« widmo: definicja, powstawanie, podziat widm, prawdopodobienstwa przejs¢ spektralnych, reguty wyboru
 poszerzenie pasm spektralnych, tto, szum i intensywnos$¢ integralna

Spektroskopia IR

* czasteczki dwuatomowe: krzywa energii potencjalnej, rownowagowa dtugos¢ wigzania, granica i energia
dysocjacji

 czasteczki wieloatomowe: wspotrzedne wewnetrzne, (hiper)powierzchnia energii potencjalnej, geometria

rownowagowa czgsteczki

jednowymiarowy oscylator harmoniczny, ujecie klasyczne i kwantowe

widmo oscylacyjne czasteczki w przyblizeniu harmonicznym (stata sitowa, reguty wyboru)

anharmonicznos¢ i jej wptyw na widmo IR (reguty wyboru)

czgsteczki wieloatomowe: oscylacyjne stopnie swobody, drgania normalnegrupowe

podstawy spektroskopii IR: drgania aktywne i nieaktywne w podczerwieni

typy przejs¢ w spektroskopii IR

uktady jedno- i dwuwigzkowe, techniki CW i FT

spektrometr IR (pokaz)

rejestracja widm IR probek statych, ciektych i gazowych

interpretacja widm IR: podstawowe zakresy na widmie IR, drgania grupowe dla podstawowych klas

zwigzkow organicznych (nazwy, notacja), tabele korelacyjne, wpltyw wigzania wodorowego na widmo IR,

drgania rozciggajace grupy karbonylowej: wptyw efektu indukcyjnego i mezomerycznego na potozenie

pasma, okreslanie charakteru zwigzku chemicznego i, jesli to mozliwe, jego struktury na podstawie widm IR

(réznorodne éwiczenia)

Spektroskopia NMR

* pole magnetyczne
* spin jadra: kwantyzacja, liczby kwantowelorale

moment magnetyczny jadra, wspotczynnik magnetogiryczny

istota jgdrowego rezonansu magnetycznego, czestos¢ Larmora

ekranowanie jgder: mechanizmy ekranowania, stata ekranowania, réwnocenno$¢ chemiczna jagder
przesuniecie chemiczne, wzorce wewnetrzne

widm NMR czasteczki (informacje odczytywane i ich znaczenie)

spektrometr NMR (pokaz)

metodologia pomiaréw: wptyw wartosci indukcji na widmo, catkowanie sygnaty i inne aspekty
sprzezenie spinowo-spinowe, multiplety

spektroskopialH NMR: podstawy: zalety i wady, widmolH NMR i jego skladowe, gestos¢ elektronowa i
inne czynniki wptywajace na przesuniecie chemiczne (efekt indukcyjny i mezomeryczny itd.), tabele
korelacyjne, liczba sygnatéw na widmie NMR: protony (grupy protonéw) homo-, enancio-, diastereo-, and
heterotopowe, wyznaczanie statych sprzezenie spinowo-spinowego, réwnocenno$¢ magnetyczna jader,

rzad widmalH NMR, konwencja Pople’a oznaczen(np. AX, AB etc.), efekt daszkowy, wplyw efektow
dynamicznych na ksztat widmalH NMR, sprzezenie wirtualne, wyznaczanie struktury zwigzku
chemicznego na podstawie widmalH NMR (r6znorodne ¢wiczenia)

spektroskopia13C NMR: podstawy, odprzeganie protonow (intensywnosci integralne), liczba sygnatéw na

widmielSC NMR vs. symetria czasteczki, ekranowanie jaderlSC, tabele korelacyjne, wyznaczanie struktury

13

zwigzku chemicznego na podstawie widma™~C NMR (ré6znorodne éwiczenia)

Spektroskopia elektronowa

« teoria orbitali molekularnych — powtérka

 spektrometry (pokaz) i metodologia

* typy przejsc¢ elektronowych, reguty wyboru

» chromofory (réznorodne ¢wiczenia dotyczgce intuicyjnego wyznaczania dtugosci fal, ktére moga by¢
absorbowane przez r6zne czasteczki)

« fluorescencja i fosforescencja

 réznorodne ¢wiczenia nad zastosowaniem spektroskopii elektronowej w analizie iloSciowej

Spektrometria masowa

« techniki jonizacji (El, Cl, FAB, FD, MALDI, SIMS itd.)

» dwusektorowy spektrometr (analizator) masowy

* inne typy analizatorow (kwadrupolowy, putapka jonowa, analizator czasu przelotu)

« proces fragmentacji (istota, przyktady, fragmentacja réznych klas zwiazkéw organicznych, typowe
przegrupowania)

» widmo masowe — typy pikdw (jondw)

wzgledne intensywnosci pikdw izotopowych na widmie masowym, wyznaczanie i wykorzystanie

wykorzystanie spektrometrii masowej do okreslania masy czasteczkowej zwigzku chemicznego i jego

WZzOoru sumarycznego, reguta azotu

* wyznaczanie struktury zwigzku chemicznego na podstawie widma masowego (ré6znorodne ¢wiczenia)

Wyznaczanie struktury zwiazku chemicznego na podstawie kompletu widm IR, NMR i masowego—




 ocena ciagta (biezace przygotowanie do zajec i aktywnosc)

Forma oceniania: - ;
 $rd6dsemestralne pisemne testy kontrolne
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