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Dalyko anotacija 

Spektroskopinių metodų taikymas ir spektrų analizė, skirta organinių junginių struktūros nustatymui. 
Pagrindiniai metodai ir jų pagrindai:  

UV/RŠ spektroskopija – organinių junginių UV spektrai, jų struktūra. Tirpiklio, konjugacijos, 
struktūrinių pokyčių įtaka absorbcijos juostų intensyvumui bei padėčiai. Chiroptiniai metodai – optinio 
sukimo dispersija ir apskritiminis dichroizmas; 

IR ir Ramano spektroskopija – spektrų interpretacija, valentinių, deformacinių virpesių sritys. 
Faktoriai, turintys įtakos sugerties smailių padėčiai, pločiui, intensyvumui. Informacija, gaunama iš 
Ramano spektrų. Paviršiaus sustiprinta Ramano spektroskopija;  

Masių spektrometrija – molekulinio jono gavimo būdai. Fragmentacijos taisyklės ir mechanizmai; 

BMR spektroskopija – principai, spektro registravimo būdai. Cheminis poslinkis. Deekranavimas 
elektroneigiamais elementais, vandeniliniais ryšiais. Anizotropija. Sukinių sąveika. Signalų 
multipletumas. Sąveikos konstanta, jos skaičiavimas. Cheminis ir magnetinis branduolių 
ekvivalentiškumas.  
Sočiųjų, nesočiųjų, aromatinių ir funkcionalizuotų organinių junginių struktūrų spektrinė analizė 
naudojant kombinuotus UV/RŠ, IR, Ramano, BMR spektroskopijos ir masių spektrometrijos metodus. 
Erdvinės organinių junginių struktūros nustatymas spektriniais metodais.  
Moderniujų BMR metodų taikymas organinių junginių struktūros nustatyme. Sukinių sistemos, pirmos 
bei aukštesnės eilės spektrai. Nelygiaverčių sukinių sąveikos aprašymas, “medžio“ diagramos. 
Aukštesnės eilės BMR spektrų nagrinėjimas. Dinaminiai procesai BMR spektroskopijoje. 
Koalescencijos temperatūros ir atitinkamos greičio konstantos skaičiavimai. Kitimų, vykstančių per 
tarpinę būseną, greičio konstantos, ketoenolinė tautomerija, tarpmolekuliniai protonų mainai. Kitų 
branduolių (11B, 15N, 19F, 31P ir kt.) spektroskopija, jos taikymas. Įvairių branduolių relaksacijos laikai, jų 
palyginimas. Poslinkio reagentai, chiralinio poslinkio reagentai. Branduolių dvigubojo rezonanso 
eksperimentai (sukinių sąveikos panaikinimas, tiesioginis sukinio tyrimas, tarpmolekulinis dvigubas 
rezonansas ir kt). Branduolinis Overhauserio efektas, jo principai. 2D ir 3D BMR spektroskopija. 
Dvimačiai homokoreliaciniai, heterokoreliaciniai, NOESY, TOCSY spektrai.  
Stambiamolekulinių ir gamtinių junginių struktūros nustatymo ypatumai. 
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