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Nazwa i kod przedmiotu

Spektroskopia molekularna, PG_00066059

Kierunek studiow Chemia
Data rozpoczecia studiow  |luty 2025r. Rok akademicki realizaciji 2024/2025
przedmiotu
Poziom ksztatcenia II stopnia Grupa zaje¢ Grupa zajgé obowiazkowych z
zakresu kierunku studiow
Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogdlnoakademicki
Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni
Rok studiow 1 Jezyk wykfadowy polski
Semestr studiow 1 Liczba punktow ECTS 3.0
Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia egzamin
Jednostka prowadzaca Wydziat Chemiczny -> Katedra Chemii Fizycznej
Imie i nazwisko Odpowiedzialny za przedmiot dr hab. inz. Maciej Smiechowski
wyktadowcy (wyktadowcow) | Prowadzacy zajecia z przedmiotu | dr hab. inz. Maciej Smiechowski
Formy zaje¢ Forma zajeé Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium |RAZEM
i metody nauczania Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 30.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos$¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 5.0 25.0 75
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zaznajomienie studentéw z podstawami teoretycznymi wybranych dziatéw
spektroskopii molekularnej oraz praktycznym zastosowaniem analizy widmowe;j i obliczen
kwantochemicznych w fizykochemii molekularne;.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposo6b weryfikacji i oceny efektu

[K7_W02] identyfikuje techniki
analityczne adekwatne do
rozwigzywania konkretnych zadan
analitycznych — takze w zakfadzie
produkcyjnym

Student posiada wiedze na temat
podstaw teoretycznych wybranych
dziatow spektroskopii
molekularnej (IR, NMR, UV/VIS,
itd.).

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_WO03] rozpoznaje i opisuje
zjawiska z zakresu fizyki,
obejmujaca elementy mechaniki
kwantowej, fizyki ciata statego i
fizyki jadrowej, niezbedne do
przewidzenia przebiegu zjawisk
fizycznych i do rozwigzania
probleméw technicznych

Student wykorzystuje wiedze
zdobyta na kursach fizyki i chemii
teoretycznej i kwantowej do
interpretacji proceséw
zachodzacych w czasteczce pod
wptywem aborpcji lub emisji
promieniowania
elektromagnetycznego.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_U02] przygotowuje
szczego6towg dokumentacje
wynikéw realizacji samodzielnie
prowadzonych eksperymentéw
oraz analizuje otrzymane wyniki,
postugiwaé sie ze zrozumieniem
fachowym stownictwem oraz
przygotowac i przekazywaé
informacje

Student sporzgdza indywidualne
sprawozdanie z wykonanego
doswiadczenia obliczeniowego
obejmujaca opracowanie i
dyskusje osiagnietych wynikéw w
oparciu o dostepne dane
eksperymentalne.

[SUZ2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikow
realizacji zadania

[K7_U04] opracowuije i przekazuje
informacje techniczne w postaci
dokumentéw tekstowych, arkuszy
kalkulacyjnych, wykresoéw,
schematow technologicznych oraz
prezentacji multimedialnych, oraz
przygotowuje wystapienie wraz z

prezentacjg multimedialng

Student oblicza widma
molekularne (NMR, IR, UV-VIS,
itd.) metodami
kwantowochemicznymi oraz
poprawnie interpretuje uzyskane
wyniki w konteks$cie struktury
czgsteczkowej badanych
zwigzkow.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
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Tresci przedmiotu

Podstawy metod spektroskopowych: $wiatto jako fala elektromagnetyczna, oddziatywanie $wiatta z materia:
absorpcja, emisja, rozpraszanie, prawa absorpcji promieniowania, widma absorpcyjne i emisyjne.
Spektroskopia rotacyjna: czgsteczki dwuatomowe (model rotatora sztywnego i niesztywnego), czasteczki
wieloatomowe, techniki pomiarowe i zastosowania. Spektroskopia oscylacyjna: oscylator harmoniczny i
anharmoniczny, drgania normalne i charakterystyczne, struktura rotacyjna, efekty izotopowe, reguty wyboru,
efekt Ramana, aparatura do rejestracji widm oscylacyjnych, rejestracja widma metodg transformac;ji
Fouriera, widma probek gazowych, ciektych i statych, zastosowania spektroskopii oscylacyjnej: analiza
jakosciowa, wyznaczanie struktury czasteczek, badanie oddziatywan miedzyczasteczkowych.
Spektrofotometria: stany elektronowe czasteczek (podstawowe i wzbudzone), klasyfikacja przej$¢
elektronowych, reguty wyboru, struktura rotacyjno-oscylacyjna, chromofory, widma emisyjne: fluorescencja,
fosforescencja, diagram Jabtonskiego, reakcje fotochemiczne, fotodysocjacja, pomiar widm elektronowych
absorpcyjnych i emisyjnych, zastosowania: analiza jakosciowa i iloSciowa, badanie oddziatywan
miedzyczasteczkowych. Spektroskopia magnetycznego rezonansu jadrowego: pojecie spinu jadrowego,
opis kwantowy zjawiska, struktura widma, przesunigcie chemiczne, ekranowanie, sprzezenie spinowo-
spinowe, relaksacja poprzeczna i podtuzna, aparatura pomiarowa, zastosowanie widm 1H, zastosowanie
widm innych wybranych jader. Spektroskopia elektronowego rezonansu paramagnetycznego: podstawy
teoretyczne i opis kwantowy zjawiska, rodzaje czasteczek wykazujacych widmo EPR, sposoby rejestraciji
widma, struktura subtelna i nadsubtelna, zastosowania.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Matematyka I, Fizyka I, Chemia fizyczna, Chemia teoretyczna |

Sposoby i kryteria Sposéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koricowej
oceniania OSIagan.ych Sprawozdania z zajec¢ 50.0% 50.0%
efektéw uczenia sie praktycznych
Egzamin koncowy z materiatu 50.0% 50.0%
wykfadow
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1. Z. Kecki, Podstawy spektroskopii molekularnej, PWN, Warszawa
1998.
2. J. Sadlej, Spektroskopia molekularna, WNT, Warszawa 2002.
3.  W. Kotos, J. Sadlej, Atom i czgsteczka, WNT, Warszawa 2007.
4. H.Haken, H.C. Wolf, Fizyka molekularna z elementami chemii

kwantowej, PWN, Warszawa 1998.

Uzupetniajaca lista lektur 1. Biofizyka. Wybrane zagadnienia wraz z ¢wiczeniami, PWN,
Warszawa 2008.

2. Fotochemia i spektroskopia optyczna. Cwiczenia laboratoryjne,
PWN, Warszawa 2009.

3. A. Kaczmarek-Kedziera, M. Ziegler-Borowska, D. Kedziera,
Chemia obliczeniowa w laboratorium organicznym, Wyd. Naukowe
UMK, Torun 2014.

Adresy eZasobdéw

Adresy na platformie eNauczanie:
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Przyktadowe zagadnienia/ Prawa absorpcji Bougera-Lamberta i Lamberta-Beera, prawo addytywnosci absorpciji.

przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Przyblizone zakresy energetyczne podstawowych metod spektroskopowych.

Separacja translacyjnych, rotacyjnych i oscylacyjnych stopni swobody.

Whplyw stanu oscylacyjnego czasteczki na widma rotacyjne.

Podstawowe informacje o widmach rotatoréw wieloatomowych.

Reguty wyboru w spektroskopii rotacyjno-oscylacyjnej.

Pasma stokesowskie i antystokesowskie, intensywnos$¢ pasm ramanowskich.

Pomiary stopnia depolaryzacji i ich zastosowanie.

Metodyka spektroskopii Ramana.

Reguta Francka-Condona, przejscia elektronowe prostopadte i adiabatyczne.

Chromofory.

Widma metali przejsciowych, kompleksy wysoko- i niskospinowe.

Widma emisyjne: fluorescencja, fosforescencja.

Czynnik jadrowy i moment magnetyczny jadra.

Przemiatanie polem i czgstoscig w pomiarach NMR.

Wektor magnetyzaciji, relaksacja podtuzna i poprzeczna.

Mechanizm Einsteina: absorpcja wymuszona, emisja wymuszona, emisja spontaniczna.

Separacja elektronowego réwnania Schrédingera. Przyblizenie adiabatyczne i Borna-Oppenheimera.

Model rotatora sztywnego. Poziomy energetyczne rotatora sztywnego, stata rotacyjna, term rotacyjny.

Poziomy energetyczne kwantowego oscylatora harmonicznego, energia zerowa oscylacji.

Energia oscylatora anharmonicznego, zmiana regut wyboru. Anharmoniczno$é mechaniczna i elektryczna.

Praktyki zawodowe Nie dotyczy
w ramach przedmiotu

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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