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STUDIJU DALYKO (MODULIO) APRASAS

Dalyko (modulio) pavadinimas

Kodas

Optiné ir magnetiniy rezonansy spektroskopija

Déstytojas (-ai)

Padalinys (-iai)

Koordinuojantis: doc. Justinas Ceponkus
Kitas (-i):prof. Vytautas Balevicius
lekt. Rasa Platakyté

VU Fizikos fakultetas, Saulétekio al. 9/111, Vilnius

Studijuy pakopa

Dalyko (modulio) tipas

Pirmoji

Privalomasis

Igyvendinimo forma

Vykdymo laikotarpis

Vykdymo kalba (-os)

Auditoriné

7 semestras

Lietuviy

Reikalavimai studijuojanciajam

ISankstiniai reikalavimai:
Studentas turi buti iSklausgs kursus:
Bendroji chemija, Kvantiné mechanika

Bendroji fizika,

Gretutiniai reikalavimai (jei yra):

Dalyko (modulio) apimtis

kreditais Kkriivis

Visas studento darbo

valandos

Kontaktinio darbo

SavarankiSko darbo
valandos
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Dalyko (modulio) tikslas: studiju programos ugdomos kompetencijos

Tikslas — jgyti ziniy ir gebéjimy, reikalingy suprasti ir paaiskinti procesus vystancius atomuose ir molekulése. Bei Siy
sistemy bei reiskiniy vystanciy juose tyrimus pasinaudojant spektriniais metodais. Taip pat igyti praktiniy jgiidziy dirbant su
Siuolaikine spektrometrijos jranga. Susipazinti su spektriniy duomeny apdorojimo ir analizés metodika.

Dalyko (modulio) studiju siekiniai

Studiju metodai

Vertinimo metodai

Igyti teoriniy ir praktiniy molekuliy spektrometrijos
Ziniy.

Suprasti ir gebéti paaiskinti procesus vykstanéius
molekuliy sistemose.

Gebéti pritaikyti fizikos mokslo ir informaciniy
technologijy zZinias, molekuliniy sistemy tyrimui.

Zinoti pagrindiniy spektriniy tyrimo metody
taikymo galimybes; gebéti jvertinti kokie spektriniai
metodai ir jranga tikty jvairiy sistemy (pavieniy
molekuliy, skysc¢iy biologiniy dariniy,) tyrimui;
tinkamai interpretuoti eksperimentiniy tyrimy
rezultatus.

Paskaita, probleminiy uzdaviniy
sprendimas, laboratoriniai
darbai, konsultacijos,
savarankiskas darbas .

Apklausa zodziu - laboratoriniy
darby rezultaty analizé.

Dalyko pabaigoje — egzaminas
rastu.




Temos

Kontaktinio darbo valandos

SavarankiSky studijy
laikas ir uzduotys

'Visas kontaktinis

Laboratoriniai
darbas

Konsultacijos
Seminarai
Pratybos
darbai
IPraktika

darbas

UZduotys

1. Spektras ir spektrinis eksperimentas. Spektro
savoka. Spinduliuoté, sugertis, dispersija. Spektriné
juosta ir spektriné linija. Spektrinés juostos plotis ir
iSplitimo priezastys. Nattralusis, Doplerio, smiiginis
iSplitimai.

™ paskaitos

— [Savarankiskas

Skaityti
paskaitos tema.

literatlirg

2. Spektriniy prietaisy riisys, jy aparatinés funkcijos.
Dispersiniai ir interferenciniai spektrometrai. Furjé
vaizdavimo principai. Prietaiso aparatiné funkcija.
Apodizacijos funkcijos ir jy paskirtis. Spektriniy
prietaisy elementai. Sviesos Saltiniai. Jutikliai.
Optinés medziagos, jy apdirbimo budai.

Skaityti
paskaitos tema

literatiirg

3. Atominé spektrometrija.  Atomai ir atomy
energijos lygmenys. Vandeniliskieji atomai. Atomy
spektrometrijos technika ir taikymai medziagy
struktiirinei analizei

Skaityti
paskaitos tema

literatlirg

4. Elektroniniai Suoliai molekulése. Elektroninés
bisenos ir cheminis rySys molekulése. Hibridinés s ir
p orbitalés. Molekuliy termai. Elektroniniai Suoliai.
Elektroniniy energijos lygmeny vidiné sandara.
Franko — Kondono principas.

Skaityti
paskaitos tema

literatlira

5. Dviatomiy molekuliy elektroniniai spektrai.
Dviatomiy molekuliy sugerties juosty intensyvumas,
progresijos, sekvencijos. Spektry interpretavimas.
Deslandres lentelés.

Skaityti
paskaitos tema

literatiirg

6. Daugiaatomiy molekuliy elektroniniai spektrai.
Daugiaatomiy  molekuliy  elektroniniy  juosty
blidingumas. Fluorescencija, fosforescencija,
termofluorescencija ~ Energinis ir  kvantinis
liuminescencijos nasumai. Jablonskio diagrama.

Skaityti
paskaitos tema

literatlira

7. Virpesinés molekuliy spektrometrijos teoriniai
pagrindai. Dviatomiy molekuliy virpesiai klasikinés
mechanikos  ir  kvantinés  teorijos  artiniu.
Infraraudonosios  spinduliuotés  sugerties  ir
spinduliavimo désningumai. Rotaciniai ir virpesiniai
dviatomiy molekuliy spektrai.

Skaityti
paskaitos tema

literatiirg

8. Daugiatomiy molekuliy virpesiné spektrometrija.
Molekuliy virpesiai. Molekuliy laisvés laipsniai.
Virpesinio uzdavinio sprendimas Dekarto ir vidiniy
koordinaciy bazése.

Skaityti
paskaitos tema

literatiirg

9. Molekuliy simetrija ir jos taikymas virpesinéje
analizéje. Simetrijos elementai, operacijos ir taskinés
grupés. Simetrijos operacijy taikymas molekuliy
virpesiams. Charakteriy lentelés. Atrankos taisyklés.

Skaityti
paskaitos tema

literatiirg

10. Daugiatomiy  molekuliy  eksperimentiniai
virpesiniai spektrai. Virpesiniy juosty rotaciné
struktiira. AnharmoniSkumas, virStoniai sudétiniai
dazniai Fermi rezonansas. Ramano sklaidos
spektrinés juostos ir jy poliarizacija. Rezonansiné ir
netiesiné Ramano sklaida.

Skaityti
paskaitos tema

literatlirg




11. Branduoliy magnetinio rezonanso (BMR) |5 2 | Skaityti literatiira
spektrometrijos  teoriniai pagrindai. Branduolio paskaitos tema
magnetinio momento ir magnetinio lauko saveika.
Branduoliy relaksacija. Makroskopiné BMR teorija.
Blocho (F.Bloch) lygtys ir jy sprendimas, taikant
laboratorines ir besisukancias koordinaciy sistemas.
12. BMR eksperimento technika ir duomeny analizé. | 6 3 | Skaityti literatlirg
Branduoliy rezonansiniy signaly plotis ir kontiras. paskaitos tema
Nuostovieji ir impulsiniai magnetinio rezonanso
signaly registravimo metodai. BMR Furje (J.B.
Fourier) spektroskopija dujiniuose, skystuose ir
kietuosiuose  kiinuose. BMR  spektroskopijos
taikymas fizikoje, biofizikoje, chemijoje.
13. Elektrony paramagnetinio rezonanso (EPR) |5 3 | Skaityti literatiirg
spektrometrija. EPR esmé ir tyrimo objektai. EPR paskaitos tema
spektry smulkioji struktiira. [vairiy grupiy jony,
laisvyjy radikaly ir F centry EPR spektrai. EPR
spektrometrai
Kurso metu atlickami 8 laboratoriniai darbai: 32 32 | Skaityti  laboratorinio
1. Kiekybiné organiniy junginiy analizé is darbo metodikos aprasa
elektroniniy sugerties spektry. ir literattirg
2. Dviatomiy molekuliy elektroniniy sugerties laboratorinio darbo
ir rezonansinés fluorescencijos spektry tyrimas. tema. Pagal pateiktus
3. Infraraudonosios sugerties spektry reikalavimus  parengti
registravimas spektrometru su Furjé vaizdavimu. darbo aprasa.
4. Kokybiné spektriné analizé i§ Ramano
sklaidos spektry.
5. Dviatomiy molekuliy rotaciniy konstanty
nustatymas i§ virpesiniy-rotaciniy spektry.
6. Etanolio ir metanolio vandeninio tirpalo
kiekybiné  analizé infraraudonosios  sugerties
spektrometrijos metodu.
7. Branduoliy magnetinio rezonanso spektry
registravimas ir analizavimas BMR spektrometru
BRUKER AVANCE III HD.
8. Elektrony paramagnetinio rezonanso
spektry  registravimas ir analizavimas EPR
spektrometru BRUKER ELEXSYS E 500.
IS viso | 48 32 80 | 60
Vertinimo strategija Svoris | Atsiskaitymo | Vertinimo Kriterijai
proc. laikas
Laboratoriniai darbai (L) 25 2-16 semestro | Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas aprasas- 5 (silpnai)
savaiteés Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas apraSas ir atsakytas 1
klausimas - 6 (patenkinamai)
Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas aprasas ir atsakyti 2
klausimai - 7(vidutiniskai)
Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas aprasas ir atsakyti 3
klausimai - 8 (gerai)
Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas aprasas ir atsakyti 4
klausimai - 9 (labai gerai)
Atliktas laboratorinis darbas, sutvarkytas aprasas ir atsakyti 5
klausimai - 10 (puikiai)
Atsiskaitymas rastu temos 1- | 25 5 semestro | 5 trumpi teorijos/praktiniy uzduociy klausimai j kuriuos reikia
6 (Al) savaité atsakyti iki 10 sakiniy, atsakymui gali reikéti formulés ar
aiSkinamojo brézinio. Kiekvienas teisingai atsakytas klausimas
vertinamas 2 balais neteisingai 0 balu. Galutinis balas teisingai
atsakyty klausimy suma.
Atsiskaitymas rastu, temos 7- | 25 10 semestro | 5 trumpi teorijos/praktiniy uzduociy klausimai j kuriuos reikia
10 (A2) savaité atsakyti iki 10 sakiniy, atsakymui gali reikéti formulés ar




aiSkinamojo brézinio. Kiekvienas teisingai atsakytas klausimas
vertinamas 2 balais neteisingai 0 balu. Galutinis balas teisingai
atsakyty klausimy suma.

Atsiskaitymas rastu, temos | 25 16  semestro | 5 trumpi teorijos/praktiniy uzduociy klausimai j kuriuos reikia
11-13 (A3) savaité atsakyti iki 10 sakiniy, atsakymui gali reikéti formulés ar
aiSkinamojo brézinio. Kiekvienas teisingai atsakytas klausimas
vertinamas 2 balais neteisingai 0 balu. Galutinis balas teisingai
atsakyty klausimy suma.
Galutinis vertinimas 100 Egzaminy Desimtbalé kaupiamoji vertinimo schema. Bendras dalyko
sesija isisavinimo vertinimas susideda i§ laboratoriniy darby (L) ir
atsikaitymy raStu (Al, A2, A3) vertinimy. Dél pateisinamy
priezasCiy praleidus vieng i§ atsiskaitymy egzamino dieng
studentui suteikiama galimybe¢ jj paraSyti. Dalyko vertinimas: P
=0,25L+ 0,25 A1+ 0,25 A2+ 0,25 A3
Autorius Leidi | Pavadinimas Periodinio Leidimo vieta ir leidykla ar
mo leidinio Nr. internetiné nuoroda
metai ar leidinio tomas
Privaloma literatiira
V. Sablinskas, J. Ceponkus | 2014 Modernioji molekuliy VU, Vilnius
virpesiné spektrometrija http://www.bfsk.ff.vu.lt/links.p
hp
A. Gruodis 2008 Liuminescencija BMK, Vilnius
V. Balevicius, L. Kimtys, G. | 2000 Magnetinio rezonanso VU, Vilnius
Misiiinas. spektrometrija.
Papildoma literatiira
J. M Hollas. 2007 Modern spectroscopy John Wiley Sons, Chichester
V. Vaicikauskas ir kt. 2008 PavirSiaus optiné TEV, Vilnius

spektroskopija




