Sylabus przedmiotu

Przedmiot:

Spectroscopy

Kierunek:

Chemia, Il stopien [4 sem], stacjonarny, og6lnoakademicki, rozpoczety w: 2014

Specjalnosé:

materials chemistry

Tytut lub szczeg6towa
nazwa przedmiotu:

Spectroscopy

Rok/Semestr:

112

Liczba godzin:

15,0

Nauczyciel:

Borowski Piotr, dr hab.

Forma zajec:

wyktad

Rodzaj zaliczenia:

zaliczenie na ocene

Punkty ECTS: |3,0
. . 10,0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie konsultaciji
Godzmp we ekwiwalenty 15,0 Godziny kontaktowe z prowadzacym zajecia realizowane w formie zaje¢ dydaktycznych
punktow ECTS (taczna 250 p o d d e¢ dvdak h
liczba godzin w .0 Przygotowanie sie studenta do zaje¢ dydaktycznych
semestrze): 25,0 Przygotowanie sie studenta do zaliczen i/lub egzaminéw
) 15,0 Studiowanie przez studenta literatury przedmiotu

Poziom trudnosci: |podstawowy

Wstepne wymagania:

fundamentals of physics, physical chemistry and quantum chemistry

Metody dydaktyczne:

 konsultacje
* objasnienie lub wyjasnienie
» wykiad informacyjny

Zakres tematow:

Basis of spectroscopy. Electromagnetic radiation, intensity. Forms of molecular energy. Energy quantization.
Spectrum (the origin, classification), experimental techniques (CW, FT — the general ideas), basic apparatus.
Selection rules. Band widths. Population of states in thermal equilibrium — Boltzmann distribution. Basis of
qualitative and quantitative analysis.

IR Spectroscopy. Potential energy curve and (hyper)surface. Equilibrium geometry of a molecule. One-
dimensional harmonic oscillator (selection rules, spectrum). Anharmonicity (selection rules). Normal and group
vibrations (classification, examples). Fundamentals of IR spectroscopy — types of vibrational transitions,
selection rules, methodology. IR-active/inactive vibrations. Group vibrations of the main groups of organic
compounds. Applications of IR spectroscopy in the analysis of organic compounds. Hydrogen bonding and its
effect on an IR spectrum.

NMR spectroscopy. Nuclear spin. Nuclear magnetic moment and its interaction with an external magnetic
field. The essence of the nuclear magnetic resonance. Shielding of a nucleus — mechanisms, the magnetic
shielding constant, NMR spectrum. Chemical shift, internal standards. Spin-spin coupling and spin-spin

coupling constant. Methodology — the effect of a magnetic field strength, integrated curve etc. ThelH NMR
spectroscopy: chemical shifts, the number of signals on the spectrum, the multiplicities of signals. Applications

of thelH NMR spectroscopy in analysis of organic compounds. Hydrogen bonding and its effect oanNMR

spectrum, dynamical effects in NMR.13C NMR spectroscopy: fundamentals, proton decoupling, chemical
shifts, the number of signals on the spectrum, examples of spectra.

Electronic spectroscopy. The electronic transitions of atoms and molecules — selection rules. Methodology.
Electronic spectra of simple molecules. Applications of electronic spectroscopy in analysis of organic
compounds: chromophores, auxochromes. Examples of electronic spectra of C=C, C=0, OH, NOzcontaining

compounds. Luminescence. Quantitative analysis — examples.

Mass spectrometry. Physical fundamentals. The selected techniques of the sample ionization (El, Cl, SIMS,
FD, FAB, MALDI etc.). The selected analyzers (magnetic field deflection analyzer, ion trap, quadrupole mass
filter, time of flight analyzer). Methodology. Fragmentation process. Mass spectra of the selected groups of
compounds. Applications of mass spectrometry (determination of the molecular weight and empirical formula
of a compound).

Forma oceniania:

» $rd6dsemestralne pisemne testy kontrolne

Warunki zaliczenia:

There will be written tests during the semester, and occasionally short written tests at the end of some
lectures. Half of the maximal number of points will be required to get credit. The grades depend on the number
of points received: 50-59% - satisfactory, 60-69% - satisfactory +, 70-79% - good, 80-89% - good +, 90-100% -
very good




Literatura:

Atkins P. W.,Physical Chemistry, Oxford University Press, 1994 (or later)

Borowski P.,Selected problems of Molecular Spectroscopy, Wydawnictwo UMCS, Lublin 2005.
Kecki Z.,Fundamentals of Molecular Spectroscopy, PWN, Warszawa 1998.

Sadlej J.,Molecular Spectroscopy, WNT, Warszawa 2002.

Silverstein R. M., Webster F. X., Kiemle D. J.,Spectrometric Identification of Organic Compounds, John
WileySons, Inc. New York, 2005

Modutowe efekty
ksztatcenia:

01 Omowic podstawy nastepujacych technik spektralnych: spektroskopia IR, 1H i 13C NMR, spektrometria
masowa

02 Interpretowac widma prostych zwigzkdw chemicznych i wnioskowac na temat ich struktury

03 Powigzac strukture elektronowag czasteczek z jej podstawowymi wlasciwosciami spektroskopowymi

04 Wskaza¢ wpltyw oddziatywan miedzyczgsteczkowych na widma réznego typu

05 Wnioskowaé na temat oddziatywan miedzyczgsteczkowych na podstawie widm

06 Omoéwic podstawy fizykochemiczne najwazniejszych technik spektralnych

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

08 Oméwic zasade dziatania spektrometrow CW i FT oraz uktadow jedno- i dwuwigzkowych

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

10 Samodzielnie zaplanowac analize spektralng prostego zwigzku w zaleznosci od zatozonych celéw

11 Interpretowac proste widma IR, NMR i masowe (kazde indywidualnie i wszystkie kolektywnie, wskazujac
przy tym korelacje miedzy widmami) oraz wnioskowac¢ na temat struktury zwigzkéw chemicznych na ich
podstawie

12 Okresli¢ charakter zwigzku chemicznego na podstawie widm IR i poda¢ podstawowe informacje
strukturalne na podstawie widm NMR i masowych

13 Omowi¢ widma typowych zwigzkow w Swietle ogélnych praw obowigzujgcych w chemii organicznej

14 Omowi¢ fizykochemiczne aspekty technik spektralnych w Swietle praw fizyki i chemii kwantowej

15 Postugiwac sie podstawowag angielska terminologia obowigzujaca w spektroskopii

16 Korzystac z powszechnie dostepnych podrecznikéw w jezyku angielskim

17 Samodzielnie interpretowa¢ widma prostych zwigzkéw organicznych i wnioskowaé¢ na temat struktury tych
zwigzkow
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