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Аналитична химия и компютърна химия
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Доц. д-р Веселин Кметов
Учебни резултати за курса 

Анотация 

Целта на курса по Комбинирани хроматографски техники е да запознае студентите с теоретичните основи, задачите и обектите на тази наука и да придобият теоретични и практически познания по методите, който се използват за качествен и количествен анализ. В курса са разгледани основите на хроматографията като основен метод за анализ, както и различните класификации използвайки различни критерии. Курсът включва и кратко запознаване с различните комбинации на инструменталните методи (т. нар. Hyphenated techniques).
Компетенции

Успешно завършилите обучението по тази дисциплина:

· ЩЕ ЗНАЯТ: 

· Основните принципи на хроматографията, като метод за анализ;
· Принципите, възможностите и ограниченията на хроматографията;
· Принципите и възможностите на газовата и течната  хроматография;
· Как се валидира аналитичен метод в областта на хроматографията;
· Как да формулират и поставят аналитичен проблем и как да подходят при неготово разрешаване;
· Как да изберат подходящ метод за анализ на конкретен обект;
· Запознаване и с комбинираните методи за анализ, т. нар. Hyphenated techniques.
· ЩЕ МОГАТ: 

· Да приготвят разтвори с необходимите концентрации, да извършват калибрация на течен хроматограф;
· Да изчисляват, съпоставят и представят резултатите от измерване

Начин на преподаване

	Аудиторно:  60 ч.

· Лекции (30 часа), 

· Лабораторни упражнения (30 часа)


	Извънаудиторно:  60 ч

· Самостоятелна подготовка

· Консултации


Предварителни изисквания (знания и умения от предходното обучение) 

Задължително изискване е студентите да са изучавали курсовете по:  Математика, Основи на химията; Органична химия, Компютри и софтуер, Аналитична химия, Инструментални методи за анализ.
Студентите трябва да имат задълбочени познания по органична химия, аналитична химия и инструментални методи за анализ. Студентите трябва да притежават основни умения за  работа в химична лаборатория.
Съдържание на курса

Курсът по Комбинирани хроматографски техники включва теоретичните основи на хроматографията като метод за качествен и количествен анализ и приложението й при анализ на обекти, както на околната среда, така и на храни. Разгледани са принципите на хроматографията и подготовката на проби за анализ. Акцент е поставен върху разработването на аналитичен метод, неговото валидиране и приложението му при анализ на различни вещества.
Практическите занятия включват решаване на експериментална част, в рамките на която студентите разработват групови аналитични задачи под методическото ръководство на асистента. 
Тематично съдържание на учебната дисциплина
А/ Лекции
	Тема
	часове

	І. Основни теоретични постановки при оптимизиране на хроматографски анализи– Оптимизация на разделителна способност, използване на параметрите на уравнението на Ван Демптер за повишаване на ефективността на хроматографското разделяне.   
	5

	II Съвремени инструментални решения за комбинирани хроматографски методи. Масселективни анализатори – квадруполен, време на прелитане, йон уловителни и орбитрап системи. Тандемни масспеткрометри -   QQQ; Q-TOF; QExactive системи на различни производители на пазара. 

Представяне на най-новите инструменти на пазара. Гост лектори от водещи фирми производители. 
	10
+ 

5

	III. Data mining – извличане на качествена и количественна информация от хроматограми с масспектрални данни – SIM и SRM режими на регистрация на йоните сигнали, Мултиплексинг подходи при тандемни масспектрометри.
	10

	Общ брой часове
	30


Б/ Упражнения
	I. Занятие

· Самостоятелна работа оптимизация на хроматографско определяне на 5 компонента чрез HPLC – симулационен софтуер - http://www.hplcsimulator.org/simulator.php и Android application HPLC simulator 
	10

	II. Занятие  

· Работа с бази данни за масспектри на NISTMS/MSSEARCH free demo version. и работа с LC-MS fundamentals на Agilent  
	10

	III. Занятие 
· Практическа задача - количествен анализ на eтилентиоурея (ETU) в Манкозеб произведен от АГРИЯ АД, чрез HPLC с UV/VS DAD 
	10

	Общ брой часове
	30


В/ Самостоятелна подготовка
Студентите трябва да усвоят теоретичния материал и да могат да подготвят моделни разтвори и проби за хроматографско изследване.
Техническо осигуряване на обучението

· Компютри

· Лаборатории, снабдени с оборудване и реактиви за провеждане на хроматографски анализ, поточна система за дейонизирана вода; нагревателни уреди и водни бани; центрофуги; чисти разтворители за хроматографски анализ 

· Тегловна лаборатория: 4 бр. аналитични везни (с точност до 10-4g) и 1 техн. везна.

· Препараторна  лаборатория 

· Индивидуални комплекти лабораторна стъклария

· Течен хроматограф

· Газов хроматограф 
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Планирани учебни дейности и методи на преподаване


Всяка тема от програмата се поднася като мултимедийна презентация, което позволява студентите да получават нагледна представа за разглеждания теоретичен материал.  През 10-та седмица на семестъра е планиран колоквиум, който подпомага подготовката за изпита.


Лекциите са придружени и с практически курс упражнения, провеждан в специално обзаведени за целта учебни лаборатории.

Методи и критерии на оценяване

Дисциплината приключва с изпит - активен тест (40 въпроса), включващ всички теми от учебната програма. 
Студентите имат право да се информират за резултатите от писмените си работи и да се запознаят с мотивите за поставената оценка.
Език на преподаване

Български 
Изготвил описанието

доц. д-р Веселин Кметов.......................
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