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B. Ogélna charakterystyka przedmiotu
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Poziom przedmiotu

Poziom podstawowy

Status przedmiotu
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C. Efekty uczenia si¢ i sposob prowadzenia zajeé

Cel przedmiotu

Zapoznanie studenta z ogdlng wiedzg teoretyczna i wybranymi aspektami praktycznymi
spektroskopii molekularnej NMR, IR, Raman, UV-Vis i spektrometrii mas pod katem

okreslania struktury zwiazkéw chemicznych.

To acquaint students with the general knowledge and selected practical aspects of molecular
spectroscopy (NMR, IR, Raman, UV-Vis) and mass spectrometry for determination of

structure of chemical compounds.

Efekty uczenia si¢ (z podzialem na W, U i KS) wraz z odniesieniem do efektow uczenia si¢ dla obszaru i kierunku

Odniesienie do Odniesienie do
Nr efektu Opis efektu charakterystyk efektow | efektow uczenia si¢
uczenia si¢ W programie
Zakladane efekty uczenia si¢ w zakresie wiedzy

Zna metody spektroskopii molekularnej i spektrometrii mas

stosowane w badaniach dla okreslenia struktury zwigzku

chemicznego
W01 The student knows molecular spectroscopy and mass .P6S_WG.0 K_W03

S 111.P6S_WG

spectrometry methods used for determination of a structure -

of a chemical compound

Wie jak przewidzie¢ widmo zwigzku chemicznego o zadanej

strukturze i jak okresli¢ strukture na podstawie zestawu
W02 danych spektroskopowych _ . 1.P6S_WG.o K W04

The student knows how to predict a spectrum of a chemical 111.P6S_WG -

compound based on its structure and how to determine the

structure based on a set of spectroscopy data




Zakladane efekty uczenia si¢ w zakresie umiejetnosci

posiada umiejetno$¢ korzystania z danych literaturowych,

zasobow internetowych i wynikéw wilasnych prac 1.LP6S_UW.0
uol potrzebnych do rozwigzania danego zadania 1.P6S_UK K_U01
The student effectively uses literature data and Web 111.P6S_UW.o

resources concerning a studied question

potrafi okresli¢ strukture danego zwiazku chemicznego na
podstawie dostgpnych danych spektroskopowych oraz
przewidzie¢ widmo zwiazku o danej strukturze, porownac i
rozrézni¢ zwiazki na podstawie widm

uo2

The student is able; a) to determine of a structure of a
chemical compound using available spectroscopic data, b) to
predict the spectrum of a given compound, ¢) to compare
and identify compounds based on the spectra

1.P6S_UW.0 K_U16

posiada umiejetnosé pracy indywidualnej, studiujac
wybrane zagadnienie

K_U22

uo3

The student is able to work independently when studying the
chosen problem

1.P6S_UU K U24

Zakladane efekty uczenia si¢ w zakresie kompetencji spotecznych

Uznaje znaczenie wiedzy w rozwigzywaniu problemow
poznawczych i praktycznych zwigzanych z przedmiotem

KS01 The student recognizes the importance of knowledge for 1.P6S_KK K_K04

subject

solving cognitive and practical problems related to the

Forma zaje¢ dydaktycznych
i ich wymiar (liczba godzin)

Projekt/laboratorium

Seminarium
komputerowe

Wyktad Cwiczenia Laboratorium

W planie tygodniowym

2 1

W calym semestrze

30 15

Tresci ksztalcenia —
oddzielnie dla kazdej z
formy zaje¢ dydaktycznych

Wyktad:

1. Ogoblne podstawy spektroskopii, 2h

Promieniowanie elektromagnetyczne. Energia czasteczek. Kwantowanie energii. Obsadzenie
pozioméw energetycznych. Widmo. Pasmo spektralne i jego parametry. Rodzaje spektroskopii
i aparatura do rejestracji widm. Rola metod spektroskopowych w badaniach struktury materii.
2. Spektroskopia elektronowa, 4h

Energia standw elektronowych. Diagram Jabtonskiego. Wzbudzenie czasteczki, reguta
Francka-Condona, wzbudzony stan singletowy i trypletowy — fluorescencja a fosforescencja.
Prawo Lamberta-Beera. Widmo UV-Vis absorpcji i fluorescencji. Zalezno$¢ widma od
struktury i rozpuszczalnika. Zastosowania w analizie wtasciwosci elektronowych materiatow.
3. Spektroskopia oscylacyjna IR i Ramana, 6h

Energia stanow oscylacyjnych. Absorpcja promieniowania. Drgania normalne i czgstos$ci
grupowe. Spektroskopia Ramana, rozpraszanie promieniowania. polaryzowalnos$¢ czasteczki i
reguly wyboru. Interpretacja widm oscylacyjnych IR i Ramana. Charakterystyczne czestosci
grupowe w czasteczkach zwigzkdéw organicznych. Powigzanie widma ze struktura czasteczki.
Wplyw asocjacji na widmo IR

4. Spektroskopia NMR, 12h

Wiadomosci ogodlne. Spin, moment pgdu i moment magnetyczny jader. Obsadzenie spinowych
poziomdéw energetycznych. Magnetyczny rezonans jadrowy. Zasada dziatania i pomiaru
spektroskopu NMR, transformacja Fouriera. Ekranowanie jadra. Przesunigcie chemiczne, skale
i wzorce, zalezno§ci strukturalne. Rownocenno$¢ chemiczna i magnetyczna jader 1H.
Sprzgzenie spinowo-spinowe, uktady spinowe. Efekt podstawienia izotopowego. Zjawiska
dynamiczne, wigzanie wodorowe. Wyznaczanie struktury zwigzkéw organicznych na
podstawie widm *H i 3C NMR oraz przewidywanie widm na podstawie znanej struktury.

5. Spektrometria mas, 6h

Fizyczne podstawy pomiaru widma masowego. Metody jonizacji. Aparatura do pomiaru widm
masowych. Spektrometria masowa w badaniach struktury zwigzkéw chemicznych.
Charakterystyczne fragmentacje gtownych klas zwigzkow. Okreslanie sktadu atomowego
zwigzku na podstawie widma HR-MS.

Cwiczenia:

1. Promieniowanie elektromagnetyczne — energia, dlugos¢ fali, liczba falowa. Czas zycia
uktadu w stanie wzbudzonym. Wzbudzenie czasteczki chemicznej — poziomy elektronowe,
oscylacyjne i rotacyjne a rodzaje spektroskopii. Energia wzbudzenia a trwato$¢ czasteczki. 1h
2. Spektroskopia elektronowa. Analiza stanow i przejs¢ elektronowych czasteczki.
Przewidywanie potozenia pasma w widmie na podstawie struktury czgsteczki. Prawo




Lamberta-Beera, wyznaczanie molowego wspotczynnika absorpcji. Struktura subtelna widma
elektronowego. Przyklady zastosowan spektroskopii UV-Vis (wyznaczanie st¢zenia zwiazku,
wyznaczanie statej kwasowosci). Wpltyw budowy zwiazku oraz czynnikow zewngtrznych na
widmo elektronowe. Widmo emisyjne, przesunigcie Stokesa, wydajno$¢ kwantowa emisji
fluorescencji i fosforescencji. 2h.

2. Spektroskopia oscylacyjna. Widma uktadow wieloatomowych, struktura czasteczki a
widmo. Wplyw asocjacji na potozenie pasm w widmie IR. Analiza widm IR i Ramana —
poréwnanie i aspekty praktyczne zastosowania tych spektroskopii. 2h.

3. Spektroskopia NMR. Warunek rezonansu, przesunigcie chemiczne, stata sprzezenia.
Okreslanie struktury czasteczki na podstawie widma 1H NMR. Przewidywanie widma dla
czasteczki o danej strukturze. Topowos$¢ protondw a rownocennos¢ chemiczna i magnetyczna.
Analiza przyktadowych widm H, $3C, 1°F NMR. 4h.

4. Spektrometria mas. Analiza widm masowych w powiazaniu ze strukturg czasteczki. 4h.

5. Rozwigzywanie zagadnien strukturalnych w oparciu o dane spektroskopowe i spektrometrii
MS. Wnioskowanie o przebiegu reakcji chemicznych, okreslanie czystosci produktow.
Badania kinetyki reakcji chemicznej na podstawie danych spektroskopowych. Efekt
izotopowy. Wyznaczanie parametrow zwigzanych ze zjawiskami dynamicznymi (temperatura
koalescencji). 4h

Lecture:

1. Basics of spectroscopy, 2h

Electromagnetic radiation. Energy of molecules. Quantization of energy. Occupation of energy
levels. Electromagnetic spectrum. The spectral band and its parameters. Classification of
spectroscopy and spectrometers. The role of spectroscopic methods in structural science.

2. Electronic spectroscopy, 4h

Energy of electronic states. Jablonski diagram. Excitation of a molecule, Franck-Condon
principle, excited singlet/triplet state — fluorescence and fosforescencja. The Lambert-Beer
law. UV-Vis absorption and fluorescence spectrum. Dependence of a spectrum on a compound
structure and solvent. Applications for analysis of electronic properties of materials.

3. Vibrational spectroscopy, IR & Raman, 6h

Energy of vibrational states. Absorption of radiation. Normal vibrations and group frequencies.
Raman spectroscopy, scattering of radiation. Polarizability of a molecule and selection rules.
Interpretation of vibrational IR & Raman spectra. Characteristic group frequencies in organic
compounds. Spectrum-structure relationships. Effect of H-bonding on IR spectrum.

4. NMR spectroscopy, 12h

Basics - spin, angular and nuclear magnetic momentum. Occupation of nuclear spin energy
levels. Nuclear magnetic resonance. The action principles of NMR spectrometers, Fourier
transformation. Nuclear shielding. NMR chemical shift, scales and standards, structural effects.
Chemical and magnetic equivalence of *H nuclei. Spin-spin coupling, spin systems. Effect of
isotope substition. Dynamic phenomena, H-bonding effects. Determination of a structure of a
chemical compound based on *H & *3C NMR spectra as well as prediction of a spectrum based
on a structure.

5. Mass spectrometry.

The measurement of mass spectra - physical principles. lonisation methods. Equipment for
mass spectrometry. Mass spectrometry for studying structures of chemical compounds.
Characteristic fragmentations of main classes of organic compounds. Determination of atomic
composition of a compounds based on a HR-MS spectrum.

Exercises

1. Electromagnetic radiation — energy, wavelength, wavenumber. Excited state lifetime.
Molecular excitation —electron, oscillation and rotational levels vs. classification of molecular
spectroscopy. Excitation energy vs. stability of a molecule. 1h

2. Electronic spectroscopy. Analysis of electronic states and transitions. Prediction of spectral
band location based on a molecular structure. The Lambert-Beer law, calculation of molar
extinction coefficient. Oscillation-structure of an electronic band. Examples of applications of
UV-Vis spectroscopy (calculation of compound concentration, acidity constant). The effect of
molecular structure and external factors on electronic spectra. Emission spectrum, Stokes shift,
emission quantum yield. 2h.

3. Vibrational spectroscopy. Spectra of multi-atom systems, molecular structure vs. its
spectrum. The effect of H-bond on the IR band location. Analysis of IR & Raman spectra —
comparison and practical aspects of the use of IR & Raman spectroscopy. 2h.

4. NMR spectroscopy. Resonance condition, chemical shift, coupling constant. Determination
of a structure of a chemical compound based on H & *3C NMR spectra as well as prediction
of a spectrum based on a structure. Topicity of protons vs. chemical and magnetic eqgivalence.
Analysis of examples of 1H, 13C, 19F NMR spectra. 4h.

5. Mass spectrometry. Analysis of mass spectra in relations to molecular structure. 2h.

6. Solving structural problems based on molecular spectroscopy and mass spectrometry data.
Assessment of a course of chemical reactions and compound purity. Studies on kinetics of




chemical reactions based on spectral data. Isotope effect. Determination of parameters relevant
for characterization of processes. 4h.

Metody ksztalcenia

Wyktad:
1.Wyklad z prezentacja multimedialna.

Cwiczenia:
1. Prezentacja multimedialna.
2. Rozwigzywanie zadan.

Metody sprawdzania efektow uczenia si¢ (dla kazdej pozycji efektow uczenia sig, w tym, dla umiejetnosci odwotanie do
konkretnych zadan projektowych, laboratoryjnych itp.)

Nr efektu Sposob sprawdzania
Zaktadane efekty uczenia si¢ w zakresie wiedzy
W01 Kolokwium pisemne
W02 Kolokwium pisemne
Zaktadane efekty uczenia si¢ w zakresie umiejetnosci

uo1 Kolokwium pisemne

uo2 Kolokwium pisemne

uo3 Kolokwium pisemne

Zaktadane efekty uczenia si¢ w zakresie kompetencji spotecznych

KS01 Kolokwium pisemne

Metody oceny Obowigzuje wspdlne zaliczenie materiatu przedstawionego w ramach wyktadu i ¢wiczen. W
czasie semestru s dwa zaliczenia pisemne, w polowie i pod koniec semestru (odpowiednio 20
i 30 pkt, razem 50 pkt) i dodatkowy termin poprawkowy. Ocena z przedmiotu jest oceng
zintegrowang (¢wiczenia audytoryjne i wyktad gcznie), tj. nie ma oddzielnego zaliczenia i
oceny z ¢wiczen. Punktacja maksymalna 50 pkt. Aby zaliczy¢ przedmiot trzeba mieé¢
przynajmniej 25 pkt. Ocena z przedmiotu - na podstawie uzyskanej tacznie liczby punktow: 25
pkt. - dst, 30 - dst 1/2, 35 - db, 40 - db 1/2, 45 - hdb.

Egzamin Nie

Literatura 1. Z. Kecki, Podstawy spektroskopii molekularnej, Wydawnictwo Naukowe PWN, Warszawa,

1992

2. R. Silverstein, Spektroskopowe metody identyfikacji zwiazkoéw organicznych, Wydawnictwo
Naukowe PWN, Warszawa, 2007

3. A. Rajca, W. Zielinski, Metody spektroskopowe i spektrometria mas w zastosowaniu do
identyfikacji zwigzkow organicznych. Wydawnictwo Politechniki Slaskiej, Gliwice, 2018

Witryna www przedmiotu

lulinski.ch.pw.edu.pl

D. Naklad pracy studenta

Liczba punktur ECTS

3

Liczba godzin pracy
studenta zwigzanych z
osiaggnieciem efektow
uczenia si¢

90 h, w tym: 1. godziny kontaktowe (obecnos$¢ na wyktadach i ¢wiczeniach) 45 h; 2.
przygotowanie do kolokwium, obecno$¢ na kolokwium 45 h

Liczba punktow ECTS na
zajeciach wymagajacych
bezposredniego udziatu
nauczycieli akademickich

2 (45 h, w tym: 1. obecnos¢ na wyktadach — 30 h, 2. obecnos¢ na éwiczeniach — 15 h)

Liczba punktow ECTS,
ktorg student uzyskuje w
ramach zaj¢¢ o charakterze
praktycznym

1 (obecno$¢ na ¢wiczeniach — 15 h)

E. Informacje dodatkowe

Uwagi

O ile nie powoduje to zmian w zakresie powiagzan danego przedmiotu z efektami uczenia si¢
okreslonymi dla programu studiow w tresciach ksztalcenia moga by¢ wprowadzane na biezaco
zmiany zwigzane z uwzglednieniem najnowszych osiggnig¢ naukowych.
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