Tématické zkouskové okruhy pro ¢ast Molekulové spektrometrie

(C526 Spektralni analytické metody a C654 Atomova a molekularni spektrometrie)

I. Uvod do molekulové spektrometrie, absorpéni spektra v ultrafialové a viditelné (UV-

VIS) oblasti, luminiscence

Zakladni spole¢né rysy a odliSnosti spektralnich technik, energetické oblasti a typy
ptechodi, Planckiv zékon, zdkladni vztahy pro vyjadieni energie.

Podstata vzniku absorp¢nich spekter v UV/VIS, chemicka teorie barevnosti, chromofory,
auxochromy, ovlivnéni absorp¢nich maxim.

Molekulové orbitaly, typy elektront a jejich ptechodl ve vztahu k absorpci, Franck-
Condoniiv princip.

Instrumentace v UV/VIS spektrometrii, zdkladni informace z interpretace UV/VIS
spekter, Lambert-Beertiv zdkon, kvantitativni analyza.

Teoretické zdklady luminiscen¢nich metod, popis Jablonskiho diagramu.
Instrumentace ve fluorescencni spektrometrii, typy fluorescencnich spekter, vyuziti v
kvantitativni analyze.

Podstata fosforescence a zéklady instrumentace pti méteni fosforescence.

II. Infradervena (IC) spektrometrie
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Teoretické zaklady rota¢né-vibracni spektrometrie, model linedrniho a nelinedrniho
oscilatoru.

Vybérova pravidla a intenzita past v IC spektrometrii, charakter vibracnich spekter v
porovnani s ostatnimi spektralnimi technikami.

Zakladni typy vibraci, faktory ovliviiujici vibracni frekvence (vodikové vazby, hmotnosti
atomtl, elektrické a stérické vlivy), rozdéleni IC oblasti spektra vzhledem k riiznym
typiim vibraci.

Instrumentace v IC spektrometrii.

Princip IC spektrometrie s Fourierovou transformaci, zaklady instrumentace.

Zaklady interpretace IC spekter, vyuziti pro identifikaci organickych latek.

Méfeni a vyuziti IC spektrometrie v blizké a vzdalené oblasti.

Ramanova spektrometrie - podstata, vybérova pravidla, instrumentace a aplikace.



I11. Nuklearni magneticka rezonance (NMR)

1. Teoretické zaklady nukledrni magnetické rezonance, spin, magneticky moment jader,
atomové jadro v magnetickém poli.

2. Chemicky posun - definice, stupnice a standardy pro 'H a “C, vypocet chemického
posunu pro 'H, vliv struktury na chemicky posun.

3. Spin-spinové interakce homonuklearni a heteronukledrni, typy multipleti a jejich
vypocet, odstranéni spin-spinové interakce (decoupling), interakéni konstanty.
Intenzita rezonancnich signalii, interakce vyssiho fadu, relaxace v NMR spektrometrii.

5. Dvoudimenzionalni NMR spektra homokorelovana a heterokorelovana, vyuziti pro
strukturni analyzu.

6. Zaklady interpretace NMR spekter, vyuziti pro strukturni analyzu organickych latek.

I'V. Hmotnostni spektrometrie (MS)

1. Obecn¢ principy hmotnostni spektrometrie, zakladni ¢asti hmotnostniho spektrometru,
vyuziti izotopti v hmotnostni spektrometrii.

2. Elektronova ionizace a chemicka ionizace - principy, experimentalni uspotadani,
aplikace, urceni molekularniho iontu, pravidla fragmentace.

3. Ionizac¢ni techniky pracujici za atmosférického tlaku (ESI, APCI a APCI) - principy,
experimentalni uspotradani, aplikace.

4. Ionizace laserem za ucasti matrice (MALDI), hmotnostné¢ spektrometrické zobrazovani
(imaging), porovnani aplikac¢nich oblasti mékkych a tvrdych ioniza¢nich technik, zdznam
kladnych vs. zapornych iontu.

5. Hmotnostni analyzatory s nizkym a vysokym rozliSenim, definice rozliSovaci schopnosti,
pfesnosti urceni hmoty, fyzikalni principy separace iontli v plynné fazi za vakua,
magneticky analyzator s jednoduchou a dvoji fokusaci ionti.

6. Kvadrupoélovy analyzator, iontova past, analyzator doby letu (TOF).

7. Hmotnostni analyzatory s Fourierovou transformaci - Orbitrap a iontova cyklotronova
rezonance (ICR), tandemovéa hmotnostni spektrometrie.

8. Kvantita v hmotnostni spektrometrii, kalibrace hmotnostni stupnice, spojeni separac¢nich
technik a hmotnostni spektrometrie (GC/MS a LC/MS).



