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Dalyko anotacija

Spektroskopiniy metody taikymas ir spektry analizé, skirta organiniy junginiy struktiros nustatymui.
Pagrindiniai metodai ir jy pagrindai:

UV/RS spektroskopija — organiniy junginiy UV spektrai, jy struktdra. Tirpiklio, konjugacijos, struktdriniy
pokycCiy jtaka absorbcijos juosty intensyvumui bei padéciai. Chiroptiniai metodai — optinio sukimo
dispersija ir apskritiminis dichroizmas.;

IR ir Ramano spektroskopija — spektry interpretacija, valentiniy, deformaciniy virpesiy sritys. Faktoriai,
turintys jtakos sugerties smailiy padéciai, ploCiui, intensyvumui. Informacija, gaunama i§ Ramano
spektry. PavirSiaus sustiprinta Ramano spektroskopija;

Masiy spektrometrija — molekulinio jono gavimo bidai. Fragmentacijos taisyklés ir mechanizmai;
BMR spektroskopija — principai, spektro registravimo budai. Cheminis poslinkis. Deekranavimas
elektroneigiamais elementais, vandeniliniais rySiais. Anizotropija. Sukiniy saveika. Signaly
multipletumas. Sgveikos konstanta, jos skaiiavimas. Cheminis ir magnetinis branduoliy
ekvivalentiSkumas.

Sociyjy, nesocCiyjy, aromatiniy ir funkcionalizuoty organiniy junginiy struktiry spektriné analizé
naudojant kombinuotus UV/RS, IR, Ramano, BMR spektroskopijos ir masiy spektrometrijos metodus.
Erdvinés organiniy junginiy struktiros nustatymas spektriniais metodais.

Moderniujy BMR metody taikymas organiniy junginiy struktdros nustatyme. Sukiniy sistemos, pirmos
bei aukStesnés eilés spektrai. NelygiaverCiy sukiniy sgveikos aprasymas, “medzio* diagramos.
Aukstesnés eilés BMR spektry nagrinéjimas. Dinaminiai procesai BMR spektroskopijoje. Koalescencijos
temperatiros ir atitinkamos grei€io konstantos skai€iavimai. Kitimy, vykstanciy per tarping biseng,
grei¢io konstantos, ketoenoliné tautomerija, tarpmolekuliniai protony mainai. Kity branduoliy (*'B, °N,
19F, 81P jr kt.) spektroskopija, jos taikymas. )vairiy branduoliy relaksacijos laikai, jy palyginimas. Poslinkio
reagentai, chiralinio poslinkio reagentai. Branduoliy dvigubojo rezonanso eksperimentai (sukiniy
sgveikos panaikinimas, tiesioginis sukinio tyrimas, tarpmolekulinis dvigubas rezonansas ir kt).
Branduolinis Overhauserio efektas, jo principai. 2D ir 3D BMR spektroskopija. Dvimadiai
homokoreliaciniai, heterokoreliaciniai, NOESY, TOCSY spektrai.

Stambiamolekuliniy ir gamtiniy junginiy struktdros nustatymo ypatumai.
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