Zpráva o řešení transformačního projektu MŠMT 614/04

„Rozvoj studentského výukového centra NMR na VŠCHT Praha“

zařazeného pro rok 2004 do

Programu na podporu a rozvoj vzdělávací činnosti veřejných vysokých škol, podprogram a): podpora rozvoje nové struktury a modulární skladba studijních programů 

Cíl projektu:

Doplnit softwarové vybavení studentského výukového centra NMR tak, aby bylo plně funkční ve dvou kvalitativně odlišných hladinách: sofistikovaný balík firmy ACDLabs pro práci studentů doktorských studijních programů a diplomantů a komplexní programové vybavení CS/ChemOffice Ultra pro práci studentů II. – IV. ročníku magisterského studijního programu.

Řešení projektu:

Studentské výukové NMR centrum na VŠCHT Praha bylo zřízeno v únoru 2003 jako nový přístup k praktické výuce chemie studentů všech stupňů vysokoškolského studia akreditovaných na VŠCHT Praha. Centrum představuje studentské pracoviště integračního charakteru v rámci VŠCHT, neboť na jeho provozu spolupracují ústavy dvou fakult VŠCHT (FCHT a FPBT), ale v centru pracují studenti všech fakult školy. Centrum vede Doc. Ing. Jaroslav Kvíčala, CSc. z Ústavu organické chemie.

V roce 2004 jsme v rámci tohoto projektu kompletně doplnili softwarové vybavení a dokončili jsme zařazení příslušných úloh do laboratoří bakalářského a magisterského studijního programu. V současné době pracují studenti v centru následujícím způsobem:

Studenti 1. ročníku bakalářského studijního programu FPBT

Laboratoř z organické chemie přírodních látek obsahuje úlohu přípravy ethyl-formiátu a 1,2-O-isopropyliden-(,d-xylofuranosy. Vyučující změří 1H NMR spektrum těchto preparátů a studenti spektra interpretují pomocí softwaru CS/ChemOffice Ultra. Součástí protokolu je potom spektrum reálné a předpovězené včetně jednoduché stereochemie molekul. Tak v akademickém roce 2004/2005 tuto laboratoř absolvovalo 32 studentů.

Studenti 2. ročníku magisterských studijních programů

V rámci Laboratoře organické chemie se seznamují se základy NMR zhruba ve stejném rozsahu jako je uvedeno výše. V akademickém roce 2004/2005 absolvovalo tuto laboratoř cca 200 studentů.

Studenti 3. ročníku magisterských studijních programů FCHT

Od zimním semestru akademického roku 2003/2004 je v rámci Laboratoře z organické chemie II zařazeno k vhodným úlohám i měření 1H NMR spekter produktů a jejich vyhodnocení. V centru se celkem vystřídalo 185 studentů magisterského studia a pod vedením vyučujícího měřili svoje preparáty jako 4-chlortoluen, diethyl-adipát, ethyl-acetoacetát, ethyl-benzoát, propyljodid, butylbromid nebo ethyl-acetát. Rovněž se studenti seznamují s funkcí a možnostmi programového balíku CS/ChemOffice Ultra, který dokáže předpovídat protonová a uhlíková NMR spektra na uživatelsky příjemném prostředí.

Studentské vědecké síly, diplomanti a doktorandi Ústavu organické chemie a Ústavu chemie přírodních látek

Tito studenti využívají centra k samostatnému měření 1H, 13C a 19F NMR spekter i v pokročilých dvoudimenzionálních technikách, vyhledávání NMR spekter v databázích, jejich predikci pomocí softwaru firmy ACD/Labs a teoretické výpočty NMR spekter a prostorového uspořádání molekul pomocí programu Gaussian W03, které poslouží velice jednoduše a názorně i ke kontrole přiřazení signálů studovaných látek. Hlubšího efektu v interpretaci spekter je dosaženo m.j. i porovnáním experimentálních hodnot stínicích konstant s hodnotami získanými pomocí ab initio výpočtů programem Gaussian98W. Moderní ab initio metody zahrnuté v programu Gaussian98W umožňují i výpočty pomocí moderních DFT metod a využití vícevrstvých metod jako je metoda ONIOM pro výpočty rozsáhlejších molekul. Analýza příspěvků jednotlivých lokalizovaných orbitalů pro výsledné chemické stínění pomocí implementované metody IGAIM umožňuje lepší pochopení příčin, které mají za následek velikosti jednotlivých chemických posunů, a tedy i lepší pochopení NMR spektroskopie jako takové. V letošním roce byl nově koupen software GaussView/W, který umožňuje efektivní zpracování surových dat získaných v programu Gaussian. Centrum od svého otevření slouží studentům prakticky nepřetržitě; za tuto dobu bylo změřeno a vyhodnoceno cca 7000 vzorků, čímž se tato metodika stala pro studenty běžnou praxí používanou pro jejich každodenní práci v laboratoři. Studenti se k měření přihlašují přes počítačovou síť a na zpracování spekter a práci s databázemi slouží v centru tři výkonné počítače. V této kategorii využívá služeb centra více než 60 studentů. Nedílnou součástí práce centra jsou pravidelná školení pro studenty. V letošním roce jsme připravili nový cyklus školení o práci s databázemi a predikčním softwarem ACD/Labs tak, aby studenti mohli využívat všech možností zpracování dat, které tento software nabízí.

Dvouletý provoz studentského výukového centra NMR ukázal, že je studenty využíváno prakticky nepřetržitě a že je velmi účinným nástrojem pro jejich samostatnou práci. Centrum se od svého založení stalo nedílnou součástí jejich výuky a odborné práce na naší škole, je jimi plně využíváno a mnohdy ani kapacita jejich zájmu nepostačuje.

Závěr

Studentské výukové centrum NMR je v rámci vysokých škol a universit v celé ČR unikátním studentským pracovištěm nabízejícím studentům všech stupňů studijních programů akreditovaných na VŠCHT bezprostřední a kvalitativně diferencovaný přístup k této v chemii nezastupitelné technice. Díky podpoře centra v rámci transformačních a rozvojových programů MŠMT v letech 2003 a 2004 jsme byli schopni zajistit činnost centra po softwarové stránce na nejvyšší odborné úrovni. 

Finanční rozvaha

Rozvoj centra byl v roce 2004 podpořen tímto projektem MŠMT částkou 500 tis. Kč, která byla využita v souladu s cílem projektu na nákup:

· predikčního softwaru ACD/Labs (CNMR DB a CNMR predictor for upgrade) a chemický kreslicí program ChemSketch, verse 8.0 v celkové ceně 120 368 Kč

· softwaru GaussView/W (6 licencí) v celkové ceně 127 035 Kč

· softwaru ChemOffice (5 licencí) v celkové ceně 10 000 Kč

· částečné hrazení materiálových nákladů spojených s provozem centra (kapalné hélium, dusík, deuterovaná rozpouštědla, kyvety, kancelářské potřeby) v celkové výši 170 721 Kč

· tiskárny v ceně 6 307 Kč

· částka za služby (1222 Kč) byla použita na opravu tiskárny

· odměny pro deset pracovníků VŠCHT Praha v celkové výši 48 000 Kč

· sociální a zdravotní pojištění v celkové výši 16 800 Kč

V Praze dne 14.1.2005

Doc. Ing. Jitka Moravcová, CSc.

Ústav chemie přírodních látek
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