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» wyktad informacyjny

Zakres tematow:

Podstawy spektroskopii.Promieniowanie elektromagnetyczne, intensywnos¢. Formy energii molekut.
Kwantyzacja energii. Widmo (powstawanie, podziaf), techniki rejestracji (CW, FT — podstawy), podstawowa
aparatura. Reguly wyboru. Rozmycie pasm. Réwnowaga termodynamiczna obsadzenh poziomoéw. Podstawy
analizy jakosciowej i iloSciowej.

Podstawy modelowania struktury czasteczki.Wspéirzedne wewnetrzne, wybor. Krzywa i
(hiper)powierzchnia energii potencjalnej. Geometria rownowagowa czasteczki. Iteracyjne wyznaczanie
geometrii rbwnowagowej czgsteczki w ramach danego przyblizenia kwantowochemicznego — podstawy. Pola
sitowe czgsteczki i ich zwigzek ze struktura.

Spektroskopia oscylacyjna.. Jednowymiarowy oscylator harmoniczny (reguty wyboru, widmo).
Anharmonicznos¢ (reguty wyboru). Drgania normalne i grupowe (podzial, przyktady). Podstawy spektroskopii
IR i Ramana — typy przejs¢ oscylacyjnych, reguty wyboru, metodyka pomiaréw. Aktywnos¢ drgari normalnych
w spektroskopii IR i Ramana. Drgania grupowe podstawowych klas zwigzkéw organicznych. Zastosowania
spektroskopii oscylacyjnej w analizie jakoSciowej zwigzkow organicznych. Wplyw wigzania wodorowego na
widmo oscylacyjne. Rotacyjna struktura subtelna pasm oscylacyjnych — widma rotacyjne i oscylacyjno-
rotacyjne.

Spektroskopia NMR.Spin jadra. Moment magnetyczny jadra i jego oddziatywanie z polem magnetycznym.
Istota jadrowego rezonansu magnetycznego. Ekranowanie jader — mechanizmy, magnetyczna stata
ekranowania, widmo NMR. Przesuniecie chemiczne, wzorce. Sprzezenia spinowo-spinowe, stata sprzezenia.

Metodyka pomiaréw — wptyw sity pola magnetycznego, krzywa catkowa itd. SpektroskopialH NMR:
przesuniecia chemiczne, liczba sygnatéw na widmie, struktury multipletowe sygnatéw. Zastosowania

spektroskopiilH NMR w analizie zwigzkéw organicznych. WidmolH NMR a wigzanie wodorowe, wptyw

efektéw dynamicznych na widmolH NMR. Spektroskopial3C NMR: podstawy, odsprzeganie protonow,
przesuniecia chemiczne, liczba sygnatéw na widmie, przyktady widm. Widma off-resonance i DEPT.

Dwuwymiarowa (2D) spektroskopia NMR (widmaH,TH cosy,1H,13c HETCOR, HMQC, INADEQUATE):

podstawy, informacje strukturalne zawarte w widmach 2D.

Spektroskopia elektronowa.Przejscia elektronowe w atomach i czasteczkach — reguty wyboru. Metodyka
pomiaréw. Widma elektronowe prostych czgsteczek. Zastosowania spektroskopii elektronowej w analizie
zwigzkow organicznych: chromofory, auksochromy. Przyktady widm zwigzkéw z grupami: C=C, C=0, OH, NO
2itp. Luminescencja. Wykorzystanie spektroskopii elektronowej w analizie iloSciowej — przykfady.

Spektrometria masowa.Fizyczne podstawy metody. Wybrane metody jonizacji badanych substanciji (El, Cl,
SIMS, FD, FAB, MALDI i inee). Wybrane analizatory (analizator magnetyczny, kwadrupolowy, czasu przelotu,
putapka jonowa). Metodyka pomiaréw. Drogi fragmentacji jonéw. Widma masowe niektérych grup zwigzkow
chemicznych. Zastosowanie spektrometrii masowej (wyznaczanie masy czgsteczkowej i wzoru sumarycznego
badanego zwiazku).

Inne metody spektralne.Widma rotacyjne, widma EPR i inne.

Forma oceniania:

» koncowe zaliczenie pisemne
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