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Zaliczenie éwiczenia:
Pisemne kolokwium, 45 minut. Termin do uzgodnienia. Wyniki dostepne na stronie w kilka dni po kolokwium.

Sprawozdanie z ¢wiczenia z dofgczonymi notatkami z pracowni podpisanymi przez prowadzgcego. Na oddanie
sprawozdania jest 2 tygodnie od dnia wykonania ¢éwiczenia. W przypadku dni wolnych ($wigt, dtugich
weekenddéw) termin przedtuzam o ilos¢ wolnych dni. Za kazdy tydzien zwioki po dwdch tygodniach jest
0,5 oceny nizej ze sprawozdania.

Aby unikna¢ plagiatow, prowadzacy analize instrumentalng ¢w. 5 informujg, ze dwa egzemplarze
sprawozdania z identycznie sformutowanymi wnioskami (lub réznigcymi sie kosmetyka) to nie zaliczone
¢wiczenie dla obu oséb bez mozliwosci poprawy. Sprawozdanie nie jest trudne, ani czasochtonne do
napisania samemu.

Zawartosc sprawozdania:
Wstep teoretyczny (ok. 1-1,5 strony) z opisem tego, co robimy w ¢wiczeniu, opisem rozpraszania Ramana
(wystarczy madry rysunek i krétki opis) i schematem spektrometru Ramana (réwniez schemat i krétki opis).

Czytelne tabele z wynikami obliczen w HyperChemie (katy i dtugosci wigzan, czestotliwosci drgan wraz
z przypisanymi im nazwami) oraz wyznaczong energig protonowania.

Wydrukowane widmo wody. Znajdziesz je na: www.mitr.p.lodz.pl/raman->lectures—>instrumental
analysis>widmo-1-woda (plik  Origin). Darmowa przegladarka plikéw Origina dostepna na:
http://www.originlab.com/viewer.

Najwazniejsza cze$¢ sprawozdania, czyli wnioski. Prosze porownaé wyniki obliczen teoretycznych (tego, co
panstwo liczyli) z eksperymentem (otrzymanym widmem Ramana wody, tablicami chemicznymi z dtugosciami
wigzan, katami, energig protonowania, itp.), a nastepnie sprobowaé odpowiedzie¢ na nastepujace pytania:

a) W ktérej z baz struktura wody (katy i dtugosci wigzan) jest najblizsza prawdziwej wodzie?

b) Czy najblizsza prawdziwe] struktura przektada sie na najblizsze prawdziwym czestotliwosci drgan
normalnych? Dlaczego sg odstepstwa w czestotliwosciach drgan teoretycznych i eksperymentalnych —
jakich oddziatywan nie braliSmy pod uwage modelujgc komputerowo nasze czgsteczki?

c) W ktérej bazie energia protonowania wychodzi najblizsza prawdziwej? Jakie s3 mozliwe przyczyny
odstepstwa energii policzonej teoretycznie od policzonej eksperymentalnie?

Gdzie znalez¢ energie protonowania i uwagi o literaturze:
J. Kroh, ,,Chemia radiacyjna”, Warszawa 1970, str. 141 (dostepna w Bibliotece Pt).
Kiedy cytujg Panstwo dane z jakichs ksigzek, prosze zamiesci¢ do nich odnosnik!

Halina Abramczyk, ,,Wstep do spektroskopii laserowej”, PWN, Warszawa 2000.
Andrzej Cyganski, ,Metody spektroskopowe w chemii analitycznej”, WNT, Warszawa 2002.

Do kolokwium polecam uczyc sie z ksigzki:
Zbigniew Kecki, ,,Podstawy spektroskopii molekularnej”, PWN, Warszawa 1998.
Oczywiscie zaczynamy od dogtebnego przeczytania i zrozumienia czesci teoretycznej instrukgcji.



