Sylabus przedmiotu

Przedmiot: | Spektroskopia

Kierunek: |Chemia, Il stopien [4 sem], stacjonarny, ogélnoakademicki, rozpoczety w: 2014

Specjalnosé: |chemia srodkdéw bioaktywnych i kosmetykow

Tytut lub szczeg6towa

nazwa przedmiotu: Spektroskopia

Rok/Semestr: [1/2

Liczba godzin: |45,0

Nauczyciel: |Borowski Piotr, dr hab.

Forma zajec: |laboratorium

Rodzaj zaliczenia: |zaliczenie na ocene

Poziom trudnosci: |$rednio zaawansowany

Wstepne wymagania: |podstawy fizyki, chemii fizycznej i chemii kwantowej

 ¢wiczenia przedmiotowe
Metody dydaktyczne: | < objasnienie lub wyjasnienie
» pokaz




Zakres tematow:

Podstawy spektroskopii molekularnej

* podstawowe state fizyczne

* pole elektryczne i magnetyczne

» 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

Podstawy modelowania struktury czgsteczki

* numeryczna minimalizacja funkcji — przyktady

 przeglad typowych pakietéw do obliczerr kwantowochemicznych

* przyktady optymalizacji geometrii czgsteczki na poziomach MM i pétempirycznych
» geometrie obliczone vs. eksperymentalne

« korelacje miedzy strukturg czasteczki a jej parametrami geometrycznymi

Spektroskopia oscylacyjna

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

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

rébwnowagowa czgsteczki

jednowymiarowy oscylator harmoniczny, ujecie klasyczne i kwantowe

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

anharmonicznosc i jej wptyw na widmo oscylacyjne (reguty wyboru)

czasteczki wieloatomowe: oscylacyjne stopnie swobody, drgania normalnegrupowe

podstawy spektroskopii IR: drgania aktywne i nieaktywne w podczerwieni

podstawy spektroskopii Ramana: drgania aktywne i nieaktywne

typy przejs¢ w spektroskopii oscylacyjnej

uktady jedno- i dwuwigzkowe, techniki CW i FT

spektrometr IR

spektrometr Ramana

rejestracja widm oscylacyjnych prébek statych, ciektych i gazowych

interpretacja widm oscylacyjnych: podstawowe zakresy na widmie oscylacyjnym, drgania grupowe dla

podstawowych klas zwigzkéw organicznych (nazwy, notacja), tabele korelacyjne, wptyw wigzania

wodorowego na widmo oscylacyjne, drgania rozciaggajace grupy karbonylowej: wptyw efektu indukcyjnego i

mezomerycznego na potozenie pasma, okreslanie charakteru zwigzku chemicznego i, jesli to mozliwe, jego

struktury na podstawie widm oscylacyjnych (réznorodne ¢wiczenia)

» komplementarno$¢ technik IR i Ramana (réznorodne ¢wiczenia)

Spektroskopia NMR

* pole magnetyczne
* spin jagdra: kwantyzacja, liczby kwantowelorale

moment magnetyczny jadra, wspotczynnik magnetogiryczny

istota jgdrowego rezonansu magnetycznego, czestos¢ Larmora

ekranowanie jagder: mechanizmy ekranowania, stata ekranowania, réwnocennos$¢ chemiczna jader
przesuniecie chemiczne, wzorce wewnetrzne

widm NMR czgsteczki (informacje odczytywane i ich znaczenie)

spektrometr NMR

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- i
heterotopowe, wyznaczanie statych sprzezenie spinowo-spinowego, réwnocenno$¢ magnetyczna jader,

rzad widmalH NMR, konwencja Pople’a oznaczen(np. AX, AB etc.), efekt daszkowy, wplyw efektow

1

dynamicznych na ksztatt widma~H NMR, sprzezenie wirtualne, wyznaczanie struktury zwiazku

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

zwigzku chemicznego na podstawie widma13C NMR (r6znorodne ¢wiczenia)
 dwuwymiarowa spektroskopia NMR — rozwigzywanie podstawowych problemoéw strukturalnych z

wykorzystaniem technik'H,2H cosy,1H,13c HETCOR, HMQC, INADEQUATE

Spektroskopia elektronowa

« teoria orbitali molekularnych — powtoérka

 spektrometry i metodologia

* typy przejs¢ elektronowych, reguty wyboru

» chromofory (réznorodne ¢wiczenia dotyczace intuicyjnego wyznaczania dtugosci fal, ktre moga by¢
absorbowane przez rézne czasteczki)

« fluorescencja i fosforescencja

« r6znorodne ¢éwiczenia nad zastosowaniem spektroskopii elektronowej w analizie iloSciowej




Forma oceniania:

 ocena ciagta (biezace przygotowanie do zajec i aktywnosc)
 $rd6dsemestralne pisemne testy kontrolne

Warunki zaliczenia:

W trakcie semestru odbeda sie zapowiedziane pisemne kolokwia. Do zaliczenia potrzebna bedzie potowa
uzyskanych punktéw. Oceny w zaleznosci od uzyskanych punktow sa nastepujgce: 50-59% - dst, 60-69% -
dst+, 70-79% - db, 80-89% - db+, 90-100% - bdb. Przewidziane sg réwniez niezapowiedziane kartkdwki z
biezgcych zagadnien z mozliwoscig uzyskania punktéw ujemnych. Ocenie podlega¢ bedzie réwniez
przygotowanie Studenta do ¢wiczen i Jego aktywnos¢ na ¢wiczeniach. Prowadzgcy moze podnie$¢ ocene o
0.5 (tj. o plus) na podstawie wtasnej oceny aktywnosci Studenta.
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Modutowe efekty
ksztatcenia:

01 Oméwic nastepujace techniki spektralne: spektroskopia IR, Ramana, 1H i 13C NMR, spektrometria
masowa

02 Interpretowac widma zwigzkéw chemicznych o umiarkowanym stopniu ztozonosci i wnioskowac¢ na temat
ich struktury

03 Powigzac strukture elektronowg czgsteczek z jej wkasciwosciami spektroskopowymi

04 Wskazac¢ wptyw oddziatywan miedzyczasteczkowych na widma réznego typu

05 Whnioskowac na temat oddziatywan miedzyczasteczkowych na podstawie widm

06 Oméwic podstawy fizykochemiczne najwazniejszych technik spektralnych

07 Postugiwac sie fachowa terminologig wtasciwg dla danej techniki spektralnej, tak w odniesieniu do
podstaw metody, jak i interpretacji widm

08 Omoéwic zasade dziatania najwazniejszych spektrometréw: IR, Ramana, NMR i spektrometréw masowych
(w Swietle praw fizyki i chemii kwantowej) i poda¢ podstawowe aspekty metodologiczne

09 Okresli¢ informacje dostepne w spektroskopii IR, Ramana, NMR i masowej oraz odczytywac je z widm

10 Interpretowac najprostsze widma 2D NMR

11 Samodzielnie zaplanowac prostg analize spektralng nowo otrzymanego zwigzku w zaleznosci od
zatozonych celéw

12 Interpretowaé widma IR, Ramana, NMR i masowe (kazde indywidualnie i wszystkie kolektywnie,
wskazujac przy tym korelacje miedzy widmami) oraz wnioskowac¢ na temat struktury zwiazkéw
chemicznych na ich podstawie

13 Okredli¢ charakter zwigzku chemicznego na podstawie widm IR i Ramana

14 Poda¢ podstawowe informacje strukturalne na podstawie widm NMR i masowych

15 Oméwi¢ widma typowych zwigzkéw w Swietle ogdlinych praw obowigzujacych w chemii organicznej

16 Omowic fizykochemiczne aspekty technik spektralnych w Swietle praw fizyki i chemii kwantowej

17 W razie potrzeby wnioskowac¢ (w sposéb uproszczony) na temat badanego uktadu na podstawie innych
technik spektralnych (np. 14,15N, 31P itd. NMR) po uprzednim samodzielnym zapoznaniu sie ze
stosowna literaturg
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