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Vyuzitie IC

& VSeobecna cast
s Princip vibracnej spekiroskopie
s Metodiky
= Vyuzitie

& Priklady vyuzitia na UEF

» Analyza magnetickych castic

= Medzimolekulové interakcie v magnetickych kvapalinach
= Rozbor protirakovinovych magnetickych nanostér
« Konformacna analyza proteinu vo vode

&, Plany do budticna




Rozdelenie elekiromagnetickeho spekira

THE ELECTROMAGNETIC SPECTRUM

InfraCervenda oblast’ spektra sa
rozdel'uje na

Microwave! Infrared Ultraviolet X-ray _
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Co vidi IC 16c?

Vibracna (vibracno-rotacna) spektroskopia

I. vyiberové pravidlo: Zmena permanentného dipolu

(V.  Ramanovej spektroskopii sa md menit
polarizovatel'nost’)

V praxi mdézu nastatt komplikdcie kvoli
anharmonicite, Fermiho rezonancii ...




K opisu vibracnych modov sa vyuziva aj tedria grup

Priklad:

Molekula H,O patri do bodovej grupy C,,

Jej vibracie aktivne v IC st opisané reprezentdciami
A, (symetrické) a B, (nesymetrickd)




Spektrum vody
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Organicka analyza

C—X
Oblast’ odtlacku prsta

l|||III

1000 cim]




MichelsonoV: interterometer — Eourierova transtormacia
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Rozne metodiky merania

TRANSMISNY MOD ODRAZ:
ZRKADLO alebo

ATR — vyuZitie totalnej
reflexie

ZRKADLO
VZORKA
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TRANSMISNE VYUZITIM ODRAZU

e Tableta (v) - KBr ATR (s, /) - ZnSe, Ge, C
e Kyveta (/) - CaF,, ZnSe




Niektone moznosti vyuzitia

& Kvalitativna chemicka analyza

& Kvantitativna chemicka analyza

& Konformacna analyza molekul vo vodnom (biologicky vyznamnom)
prostredi

& Skumanie medzimolekulovych interakcii

* Dokumentovanie pritomnosti latok

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




ldentitikacia produkioy synicz
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ATR — meranie vodnych sustay

A=
A(vzorka) — k . A(voda)
k— 1

— MK dextran

— Voda

— MK dextran - 0,99voda

Prispevok cielove;j
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MK dextran

Potvrdenie pritomnosti zloziek v kvapalnej vzorke a skumanie prejavov

predpokladanej Struktury:
s

FeO — oleat — oleat — dextran
K_, -/ Dleal"7]
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Nanosiery

Potvrdenie pritomnosti stavebnych zlucenin NPs

Vlnocet [cm!] Priradenie
Prazdne NPs vibracie
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Magﬂetiéké NPs PLGA,
v(C=0)

(ester)

2997, 29477

2891

<
Q
- —
[=)
o
=]
2
w1
<
=]
>
Ny
=
<
=~
[3)
-
I
<
=
)
[=]
<
S
=
=)
w1
[=]
<
-
I

3800 3600 3400 3200 3000 2800 2600 2400 2200 2000 1800 1600 1400 1200 1000 800 600 400

Vinocet [cm!]

% -1

VInocet [cm™'] Vibricia CH,
MNPs 1456 deformacna

vibracia

1344, 962, 843 Pluronic
v(Fe-0)

oxid zeleza (magnetit) 750. 706 PLGA




Nanosiery

Potvrdenie pritomnosti taxolu vo vzorkach NPs

Transmitancia - relativna stupnica
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| | | Data molekuly: G. J. Kleywegt et al.,
| ‘ | | | | | | | Acta Cryst. D54 (1998) 1119 (HIC-Up)
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SD Zheng et al., Asian Journal of Spectroscopy, Vol. 5, JAN-MAR 2001, 11




Nanosiery

Metoda KBr tablety je neuspokojujuca pri nizkych nakladoch lieciva
(5 mg TAX / 100 mg PLGA).
Riesenie: ATR v kombindcii s etanolovou extrakciou
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Laktidova & glykolidova

jednotka PLGA

Transmitancia - relativna stupnica
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Koniormacna analyza albuminu

1550 1500 1700

: Vysledky pre 20 mg/ml BSA v Tris-HCI
- tri rtozne regresie tych istych experimentalnych bodov

Rozdelenie oblasti (Ferrer a kol.) ref’. | |
B-antiparal. (1675—-1695) 445% 2,0% 2,3%
otocky (1666—1673)* 10,12%  6,4% 6,6%
a-helix (1650-1658) 59,76% 54,2%  53,7%
Statistické klbko (1637-1645) 13,45% 13,0% 12,7%
solvatovany helix (1625-1637) 10,14% 12,4% 12,0%
B-skladané listy (1613—-1625) 2,08% 12,0% 12,7%
*poloha zlozkového pésa nie je v sulade s clankom: 1676 (mimo 1673-1666)

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




Problemy, predstavy, plany

& Biotyzikalne tulohy*

= [Dostatocnd citlivost” v SirSom rozmedzi pH

= Standardizovanie metodiky rozboru

& Transmisny mod vodnych sustay.

& Kvantitativna analyza




Dakujem 74 POZOINOSt’




