Załącznik do zarządzenia nr 56 Rektora UMK 
z dnia 25 kwietnia 2012 r.

Formularz opisu przedmiotu (formularz sylabusa) na studiach wyższych, 
doktoranckich, podyplomowych i kursach dokształcających

A. Ogólny opis przedmiotu 

	Nazwa pola


	Komentarz

	Nazwa przedmiotu (w języku polskim oraz angielskim)
	Podstawy spektroskopii molekularnej.

Foundations of molecular spectroscopy.

	Jednostka oferująca przedmiot
	Wydział Chemii

	Jednostka, dla której przedmiot jest oferowany
	Wydział Chemii

	Kod przedmiotu 
	0600-S3-DSC-EN-SM

	Kod ERASMUS
	13300

	Liczba punktów ECTS
	3 ECTS

	Sposób zaliczenia
	Egzamin 

	Język wykładowy
	Polski

	Określenie, czy przedmiot może być wielokrotnie zaliczany
	Przedmiot do jednokrotnego zaliczenia. 

	Przynależność przedmiotu do grupy przedmiotów 
	fakultatywny

	Całkowity nakład pracy studenta/słuchacza studiów podyplomowych/uczestnika kursów dokształcających
	Godziny realizowane z udziałem nauczycieli:

  - udział w wykładach  – 15 h

Praca własna:

 - przygotowanie do wykładów (studiowanie literatury) – 15  h

 - przygotowanie do egzaminu – 40 h

Razem 100 h; 3 ECTS

	Efekty kształcenia – wiedza
	Student:

W1. Zna i rozumie poszerzoną wiedzę z dziedziny spektroskopii molekularnej;  EK_W01

W2.  Posiada wiedzę o najnowszych osiągnięciach w zakresie spektroskopii molekularnej; EK_W02

W3. Zna nowoczesne techniki badawcze stosowane w spektroskopii moleklarnej; EK_W03

	Efekty kształcenia – umiejętności
	Student:

U1. Potrafi porównać różne typy spektroskopii i wybrać tę najbardziej odpowiednią do  badania określonej właściwości cząsteczki; EK_U01, EK_U03

U2. Wyszukuje literaturę naukową, posługuje się bazami danych w spektroskopii IR i NMR, selekcjonuje informacje zawarte w literaturze  z zakresu spektroskopii molekularnej; EK_U02

U3. Samodzielnie formułuje i rozwiązuje problemy naukowe z spektroskopii molekularnej stosując odpowiednie techniki analizy widm; EK_U03

U4. Potrafi wskazać ograniczenia różnych metod spektroskopowych i źródła ich niedokładności;  EK_U03

U5. Wykazuje umiejętność permanentnego samokształcenia w zakresie spektroskopii molekularnej; EK_U05

	Efekty kształcenia – kompetencje społeczne
	Student:

K1. Wykazuje aktywną, odpowiedzialną postawę i inicjatywę naukową, rozumie problemy środowiska uniwersyteckiego;  EK_K01

K2. Potrafi organizować pracę zespołową, również w grupach interdyscyplinarnych;  EK_K04

	Metody dydaktyczne
	Metody dydaktyczne podające:

wykład informacyjny (konwencjonalny), wykład konwersacyjny.

Metody dydaktyczne poszukujące:

ćwiczenia: ćwiczeniowa- klasyczne rozwiązywanie zadań i wspólne studiowanie przykładów.

	Wymagania wstępne
	- Podstawowe wiadomości z fizyki i matematyki ;

- Wstępna znajomość różnych rodzajów spektroskopii z poprzednich etapów kształcenia 



	Skrócony opis przedmiotu
	Na wykładzie w sposób zwięzły zaprezentowane będą efekty fizyczne leżące u podstaw spektroskopii molekularnej. Omówiona zostanie separacja ruchu cząsteczek na część oscylacyjną i rotacyjną. Szczególna uwaga poświęcona będzie znaczeniu modelu teoretycznego w interpretacji danych doświadczalnych i temu, jakie informacje o własnościach cząsteczki można otrzymać z wykorzystaniem różnych technik spektroskopowych. Podkreślone zostaną wspólne źródła tych technik, jak też zaznaczone różnice między nimi. Przedyskutowane zostaną problemy występujące we wszystkich rodzajach spektroskopii, takie jak reguły wyboru czy poszerzenie linii widmowych

Na ćwiczeniach student pozna metody analizy widm oscylacyjnych związkow organicznych i koordynacyjnych z wykorzystaniem teorii grup. Na przykładowych widmach H i C NMR pogłebi wiedzę i umiejętności analizy skomplikowanych widm  związków organicznych i koordynacyjnych.

	Pełny opis przedmiotu
	Na wykładzie omawiane będą następujące zagadnienia:

Efekty fizyczne leżące u podstaw spektroskopii molekularnej, takie jak absorpcja i emisja promieniowania elektromagnetycznego, złota reguła Fermiego, momenty przejść, reguły wyboru dla wybranych rodzajów spektroskopii (oscylacyjnej, rotacyjnej, Ramana) i ich związek z symetriami cząsteczek. Układy współrzędnych: laboratoryjny i związany z cząsteczką, separacja ruchu cząsteczek na część oscylacyjną i rotacyjną – człon Coriolisa, warunki Eckarta. Tensor momentu bezwładności i związana z jego symetriami klasyfikacja molekuł. Efekty związane z ograniczeniami przybliżenia oscylatora harmonicznego oraz sztywnego rotatora w zastosowaniu do realnych cząsteczek; stałe spektroskopowe oraz rozwinięcie Dunhama. Wnioskowanie o strukturze cząsteczek na podstawie widm oscylacyjno-rotacyjnych, w tym uwzględnianie anharmoniczności oraz efektów wibracyjnych w spektroskopii rotacyjnej. Wpływ podstawień izotopowych na widma. Idea zastosowania transformaty Fouriera w spektroskopii; znaczenie szybkiej transforaty Fouriera. Kształt linii widmowych: szerokość naturalna, poszerzenie dopplerowskie oraz ciśnieniowe; sposoby opisu profilu linii. 

Ćwiczenia obejmą następujące zagadnienia:

Analizę widm oscylacyjnych  związków organicznych i nierganicznych w oparciu o teorię grup. 

Określanie sposobu wiązania anionów nieorganicznych w solach prostych i związkach koordynacyjnych na podstawie analizy widm IR i Ramana. 

Analizę widm IR związkow organicznych i nieorganicznych na podstawie pasm charakterystycznych grup funkcyjnych.

Analizę I i II rzędowych widm NMR związków organicznych i kompleksowych o różnych systemach spinowych.

	Literatura
	Literatura podstawowa:

 a) Wybrane zagadnienia spektroskopii molekularnej, Piotr Borowski

 b) Spektroskopia molekularna, Joanna Sadlej

 c)  Podstawy spektroskopii molekularnej, Zbigniew Kęcki

 d) Teoretyczne podstawy spektroskopii molekularnej, Jerzy Konarski

Literatura uzupełniająca: 

 a) Molecular Spectra and molecular structure, Gerhard Herzberg

 b) Microwave Molecular Spectra, Walter Gordy, Robert L. Cook

	Metody i kryteria oceniania
	Wykład: W1, W2, W3, U1, U4, U5

Ćwiczenia: W1, W2, W3, U2, U3, U5

Ocena ciągła studenta w czasie zajęć - K1, K2

Metoda:

Wykład: egzamin ustny

Ćwiczenia: zaliczenie na ocenę 

Kryteria:

Wykład: student przedstawia wybrane zagadnienia spośród dyskutowanych w trakcie wykładu

Ćwiczenia: student rozwiązuje  zadania w formie pisemnej

	Praktyki zawodowe w ramach przedmiotu
	Nie dotyczy.


B) Opis przedmiotu cyklu 

	Nazwa pola
	Komentarz

	Cykl dydaktyczny, w którym przedmiot jest realizowany
	Wg planu

	Sposób zaliczenia przedmiotu w cyklu
	Egzamin

	Forma(y) i liczba godzin zajęć oraz sposoby ich zaliczenia
	Wykład – 15 h; egzamin ustny



	Imię i nazwisko koordynatora/ów przedmiotu cyklu
	dr hab. Piotr Jankowski

	Imię i nazwisko osób prowadzących grupy zajęciowe przedmiotu
	prof. dr hab. Edward Szłyk, dr hab. Piotr Jankowski

	Atrybut (charakter) przedmiotu


	Przedmiot do wyboru.

	Grupy zajęciowe z opisem i limitem miejsc w grupach
	Należy utworzyć właściwą liczbę grup zajęciowych, wprowadzić opisy tych grup oraz podać limit miejsc w grupach. 

	Terminy i miejsca odbywania zajęć
	Wydział Chemii 

	Efekty uczenia się, zdefiniowane dla danej formy zajęć w ramach przedmiotu


	Jak  w części A.



	Metody i kryteria oceniania danej formy zajęć w ramach przedmiotu
	Jak  w części A.

	Zakres tematów
	Wykład:

· Efekty fizyczne leżące u podstaw spektroskopii molekularnej, takie jak absorpcja i emisja promieniowania elektromagnetycznego.

· Złota reguła Fermiego, momenty przejść, reguły wyboru dla wybranych rodzajów spektroskopii (oscylacyjnej, rotacyjnej, Ramana) i ich związek z symetriami cząsteczek. 

· Układy współrzędnych: laboratoryjny i związany z cząsteczką, separacja ruchu cząsteczek na część oscylacyjną i rotacyjną – człon Coriolisa, warunki Eckarta. Tensor momentu bezwładności i związana z jego symetriami klasyfikacja molekuł. 

· Efekty związane z ograniczeniami przybliżenia oscylatora harmonicznego oraz sztywnego rotatora w zastosowaniu do realnych cząsteczek; stałe spektroskopowe oraz rozwinięcie Dunhama. 

· Wnioskowanie o strukturze cząsteczek na podstawie widm oscylacyjno-rotacyjnych, w tym uwzględnianie anharmoniczności oraz efektów  wibracyjnych w spektroskopii rotacyjnej.

· Wpływ podstawień izotopowych na widma. 

· Idea zastosowania transformaty Fouriera w spektroskopii; znaczenie szybkiej transforaty Fouriera. 

· Kształt linii widmowych: szerokość naturalna, poszerzenie dopplerowskie oraz ciśnieniowe; sposoby opisu profilu linii. 

Ćwiczenia:  

- Analiza widm IR i Ramana związków organicznych o      symetrii Td, C3v i C2V z wykorzystaniem teorii grup tablice charakterów,

-  Analiza widm jonów nierganicznych o symetrii Td, C3v i C2V, D3h, D4h, Oh w oparciu o teorię grup. Określanie sposobu wiązania anionów złożonych w solach prostych i związkach koordynacyjnych.

- Analiza widm oscylacyjnych związków kordynacyjnych na podstawie tablic charakterów.

- Analiza widm IR i Ramana związków organicznych w oparciu częstości charakterystyczne grup funkcyjnych. 

- Analiza widm H NMR  dla systemów spinowych AX, AB, AMX, ABC

- Analiza widm I i II rzędowych H NMR i ich upraszczanie.

- Analiza widm  korelacyjnych COSY, NOESY, NOE, HETCOR.

	Metody dydaktyczne
	Jak  w części A.

	Literatura
	Jak  w części A.




