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Využitie I�Využitie I�

Všeobecná �as�Všeobecná �as�
�� Princíp vibra�nej spektroskopiePrincíp vibra�nej spektroskopie

�� MetodikyMetodiky

�� VyužitieVyužitie

Príklady využitia na ÚEFPríklady využitia na ÚEF
�� Analýza magnetických �astícAnalýza magnetických �astíc

�� Medzimolekulové interakcie v magnetických kvapalináchMedzimolekulové interakcie v magnetických kvapalinách

�� Rozbor protirakovinových magnetických nanosférRozbor protirakovinových magnetických nanosfér

�� Konforma�ná analýza proteínu vo vodeKonforma�ná analýza proteínu vo vode

Plány do budúcnaPlány do budúcna



Rozdelenie elektromagnetického spektraRozdelenie elektromagnetického spektra

Infra�ervená oblas� spektra sa 
rozde�uje na

• �alekú

• strednú

• blízku

12500 - 25000
8.10-7 -
4.10-7

375 THz -
750 THz

VIS

10 - 12500
10-3 -
8.10-7

300 GHz -
375 THz

I�

0,01 - 101 - 10-3300 MHz -
300 GHz

Mikrovlny
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4000 - 12500Blízke

200 - 4000Stredné I�
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��o vidí I� lú�?o vidí I� lú�?

Vibra�ná (vibra�noVibra�ná (vibra�no--rota�ná) spektroskopiarota�ná) spektroskopia

�as ���0

�s ��=0

�s ��=0

� ���0

1. výberové pravidlo: Zmena permanentného dipólu1. výberové pravidlo: Zmena permanentného dipólu

(V (V RamanovejRamanovej spektroskopiispektroskopii sa má meni� sa má meni� 
polarizovate�nos�polarizovate�nos�))

V praxi môžu nasta� komplikácie kvôli 
anharmonicite, Fermiho rezonancii ...



 C2 
 �v(yz) 

 �v(xz) 

K opisu vibra�ných módov sa využíva aj teória grúp

Príklad:

Molekula H2O patrí do bodovej grupy �
��

Jej vibrácie aktívne v I� sú opísané reprezentáciami
A1 (symetrické) a B2 (nesymetrická)
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Organická analýza



Michelsonov interferometer Michelsonov interferometer –– Fourierova transformáciaFourierova transformácia
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ZRKADLO
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DELI�
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DETEKTOR 



TRANSMISNÝ MÓD

VZORKA

ODRAZ:
ZRKADLO alebo
ATR – využitie totálnej 
reflexie

VZORKA ZRKADLO
VZORKA

Rôzne metodiky meraniaRôzne metodiky merania

TRANSMISNETRANSMISNE

•• Tableta (Tableta (��) ) -- KBrKBr
•• Kyveta (Kyveta (��) ) -- CaFCaF22, , ZnSeZnSe

VYUŽITÍM ODRAZUVYUŽITÍM ODRAZU

ATR (ATR (��, , ��) ) -- ZnSeZnSe, , GeGe, C, C



Niektoré možnosti využitiaNiektoré možnosti využitia

Kvalitatívna chemická analýzaKvalitatívna chemická analýza

Kvantitatívna chemická analýzaKvantitatívna chemická analýza

Konforma�ná analýza molekúl vo vodnom (biologicky významnom) Konforma�ná analýza molekúl vo vodnom (biologicky významnom) 
prostredíprostredí

Skúmanie medzimolekulových interakciíSkúmanie medzimolekulových interakcií

Dokumentovanie prítomnosti látokDokumentovanie prítomnosti látok

E. Goormaghtigh, et al., Protein secondary structure content in solution, films and tissues: Redundancy and 
complementarity of the information content in circular dichroism, transmission and ATR FTIR spectra, 
Biochim. Biophys. Acta (2009), doi:10.1016/j.bbapap.2009.06.007
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Pokus pripravi� oxid Pokus pripravi� oxid 
železaželeza

-- zne�istenie síranomzne�istenie síranom

Identifikácia produktov syntézIdentifikácia produktov syntéz
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Medzimolekulové interakcie, dôkaz prítomnosti zložiekMedzimolekulové interakcie, dôkaz prítomnosti zložiek
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ATR ATR –– meranie vodných sústavmeranie vodných sústav
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A =

A(vzorka) – k . A(voda)

k� 1

Príspevok cie�ovej 
zložky môže za�ína� až 
na tre�om desatinnom 
mieste absorbancie: 

Nutná vysoká presnos�!
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Potvrdenie prítomnosti zložiek v kvapalnej vzorke a skúmanie prejavov 
predpokladanej štruktúry:
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NanosféryNanosféry

Potvrdenie prítomnosti stavebných zlú�enín Potvrdenie prítomnosti stavebných zlú�enín NPsNPs

PLGAPLGA750, 706750, 706

Pluronic1344, 962, 843

CH2
deforma�ná

vibrácia
1456

PLGA,PLGA,
		((C=OC=O))
(ester)(ester)

17591759

Pluronic,
	(C-H)

2891

PLGA,PLGA,
		((CC--HH))

2997, 29472997, 2947

Priradenie 
vibrácie
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NanosféryNanosféry

Potvrdenie prítomnosti Potvrdenie prítomnosti taxolutaxolu vo vzorkách vo vzorkách NPsNPs

	(C-C)
(985) [Zheng]

982
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		(C(C=O) amid=O) amid
(1647)(1647)
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SD SD ZhengZheng et al., Asian Journal of Spectroscopy, Vol. 5, JANet al., Asian Journal of Spectroscopy, Vol. 5, JAN--MAR 2001, 11 MAR 2001, 11 
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NPs/MKPEG/TAX
fyzikálna zmes
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Dáta molekuly: G. J. Kleywegt et al., 
Acta Cryst. D54 (1998) 1119 (HIC-Up)



NanosféryNanosféry

Metóda Metóda KBrKBr tablety je neuspokojujúca pri nízkych nákladoch lie�ivatablety je neuspokojujúca pri nízkych nákladoch lie�iva
(5 mg TAX(5 mg TAX // 100100 mg PLGA).mg PLGA).

RiešenieRiešenie: ATR : ATR v kombinácii s v kombinácii s etaetannolovouolovou extrakciouextrakciou
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Konforma�ná analýza albumínuKonforma�ná analýza albumínu

Výsledky pre 20 mg/ml BSA v Výsledky pre 20 mg/ml BSA v TrisTris--HClHCl
-- tri rôzne regresie tých istých experimentálnych bodovtri rôzne regresie tých istých experimentálnych bodov

Rozdelenie oblastí (Rozdelenie oblastí (FerrerFerrer a kol.)a kol.) refref.. II IIII IIIIII


-antiparal. (1675–1695) 4,45% 2,0% 2,3% 9,5%

oto�ky (1666–1673)* 10,12% 6,4% 6,6% 5,2%

�-helix (1650–1658) 59,76% 54,2% 53,7% 37,0%

štatistické klbko (1637–1645) 13,45% 13,0% 12,7% 17,8%

solvatovaný helix (1625–1637) 10,14% 12,4% 12,0% 24,5%


-skladané listy (1613–1625) 2,08% 12,0% 12,7% 6,0%

*poloha zložkového pása nie je v súlade s �lánkom: 1676 (mimo 1673-1666)

E. Ferrer et al., Bioorganic & Medicinal Chemistry 16 (2008) 3878–3886

I III



Problémy, predstavy, plányProblémy, predstavy, plány

„„Biofyzikálne úlohy“Biofyzikálne úlohy“
�� Dostato�ná citlivos� v širšom rozmedzí pHDostato�ná citlivos� v širšom rozmedzí pH

�� Štandardizovanie metodiky rozboruŠtandardizovanie metodiky rozboru

Transmisný mód vodných sústavTransmisný mód vodných sústav

Kvantitatívna analýzaKvantitatívna analýza
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