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Lumineszcencia szoéras
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Abszorpcids és emisszios Miért nyel el ill. bocsat ki fényt egy
spektroszkopia atom v. molekula?
- Az atjutott vagy kibocsatott fény » Energiaatmenet: Id. Jablonski diagram
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Miért nyel el ill. bocsat ki fényt egy
atom v. molekula?
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UV-VIS IR Raman Fluoresz- Foszforesz-
abszorpci6 cencia cencia

Infravords spektroszkopia

Infravérds fény: A=800 nm - 1 mm
kézép infra tartomany: 2,5-50 um
abszorpcids spektroszkdpia

az elnyelt infravérds sugarzas
molekularezgéseket kelt

érzékeny a molekulaszerkezetre
specialis detektalas: FT spektrométer

Abszorpcios spektroszkopia
(UV-VIS)
Ismétlésul:
« abszorpcids tv: J=J,-e** ahol y(anyag,c,\)
Lambert-Beer térvény:

J
A=1g==g(A)cx
g~ (1)

spektrum: A(A)
meéreés: spektrofotométer
(felépitése Id. gyakorlat)
referencia oldat (/)
informacio: azonositas, koncentracio.

Molekularezgések

Az elektronok kénnylek, gyorsan kévetik az
atommag mozgasat, ezért az atommagok
rezgeéseit az elektronok nem befolyasoljak.

A klasszikus fizikai leirasban az atommagok
kozti kdtést, egy rugdval vesszik
figyelembe.



Molekularezgések: kétatomos
molekula
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D egyenletbe helyettesitve

, M/\/\/W a rezgési frekvencia:
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1 D
r=t
27\ My

a kdzépiskolabodl ismert:
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tomegkozéppont

=€1+£2 =£+1=m2 +1=m1+m2
F = DA/ b, 4 m, g
A hullamhossz: P < _ e M, e ikt

Az infravords spektroszkdpiaban a A reciprokat, a
hullamszamot (v) hasznaljak:
v: hany hullam fér

| 1 D el egységnyi
Yy hossztsagon? [cm™]
ﬂ« 272.0 mredukdlt

Példa: CO
A mért rezgési hullamszam: v=2143 cm-’
= A=4,67um = =6,43 10"3 Hz
me=2-1020kg, m,=2,7-1020kg [~ P=1875 N/m
Ha v ismert, D szamolhaté
ha D ismert, v szamolhat6




Klasszikus fizikai rezgések és
energianivok kapcsolata

» Klasszikus kép Energianivok
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AE=hf
rezonancia az f frekvencidju fénnyel
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Sokatomos molekulak rezgései

N atomos molekula:

« 3N szabadsagi fok, 3-3 a teljes molekula
transzlacidja ill. rotacidja

» 3N-6 rezgési szabadsagi fok
(linearis molekulaknal csak 3N-95)

* normalrezgések

A rezgeési frekvencia fliggése a
tbmegtol és a kdtéserdssegtol

Témeg:

Infravorés rezgési frekvenciak (cm')

B-H
2400

C-H
3000

N-H
3400

O-H
3600

F-H
4000

Al-H
1750

Si-H
2150

P-H
2350

S-H
2570

Cl-H
2890

Ge-H
2070

As-H
2150

Se-H
2300

Br-H
2650

Viz (O-H): 3600 => nehézviz: 2600 cm""

Kétéserbsseég:
C-N: 1100 cm™,

C=N: 1660 cm,
C=N: 2220 cm™.

* Minden atom ugyanazzal a frekvenciaval,

Normalrezgések

de kulénbdz6 amplituddval és iranyban
rezeg.

* Pl. viz:

@“%

K

3657 cm™!

szimmetrikus nyujtds

S %
o ..

T

<\
1595 cm’!
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A viz normalrezgeései
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Nem rezgés, hanem gatolt forgas

Példa: Formaldehid

Gas Phase Infrared Spectrum of Formaldehyde, H,C=0
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http://www2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/VirtTxtdml/Spectrpy/InfraRed/infrared.htm

Néhany tipikus rezgési frekvencia
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Makromolekulak rezgései

Globalis rezgések (bonyolultak) , .
Lokalizalt rezgések, pl: "9 "a%

» CH, rezgések a lipidekben -3 “‘\iyfju,

« amid rezgések a fehérjékben
(acetamid rezgések) 02 o- 9

o
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Lipidek
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Types of Vibrational Modes. Figure from Wikipedia

Gyodgyszereszeti alkalmazasok

szintézis: kdzti és végtermék azonositas
szerkezet bizonyitas

metabolit kimutatas

gyogyszerellendrzés (tisztasag vizsgalat)

Megj.: Lambert-Beer tv. itt is igaz,

koncentracio meghatarozas is lehetséges.

v CH, stretch (cm'1)

fehérjedenaturacio
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Meersman és mtsai. Biophys J.

Gyogyszerészeti alkalmazas:
molekula azonositas

CHO 7 L s Sy TA

cyclobutanal 2-butanone ethyl vinyl ether  2-methyl-2-propen-1-ol 2-methylpropanal
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http://iwww2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/VirtTxtml/Spectrpy/InfraRed/infrared.htm



A spektrum merése: Fourier
transzformacios spektrométer (FTIR)

hagyomaényos (diszperzids) spektrométer
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A=lg T
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%’ kromator detektor |—»
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Specialis IR modszerek:
1. IR Mikroszkopia

A komponensek térbeli eloszlasa

M Spectrum of A
AL
Spectrum of B

Spectrum of C
V viem™)

E @D qu} Images
2% |94

Fig. 6. The principle of vibrational spectroscopic imaging.

Signal intensity

S. Wartewiga, R. H.H. Neubert, Advanced Drug Delivery Reviews 57 (2005) 1144— 1170



Specialis IR modszerek: ATR technika
2. ATR technika Nagyon egyszer( minta-el6készités

(Attenuated Totalreflexion)
minta

minta

= ATR Kristaly AN

4
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Lumineszcencia spektroszkopia Milyen molekulak fluoreszkalnak?

Aminosavak (triptofan, tirozin, fenilalanin)
Fluoreszcens festékek

S, -

3 4

UV-VIS IR Raman Fluoresz- Foszforesz-
abszorpcié cencia cencia




A lumineszcens spektrométer
felépitése

gerjesztés

O—Lx

fényforras gerjeqztési
monokrpmator

emissgios /

minta

emisszio

kijelzd (szdép) 1

tk. 6.26 abra

Mérheté mennyiségek

a gerjesztd fény hullamhossza

az emittalt fény hulldamhossza (fluor., foszf)
az emittalt fény idébeli eloszlasa

az emittalt fény polarizacidja
az emittalt fény intenzitasa

Gerjesztési, és emisszids

gerjesztési spektrum
_ e: 340 nm
I foszforeszcencia
5 2:295 nm
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Stokes eltolédas
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A fluoreszcencia kvantumhatasfok

Fluoresz-
cencia

(Q)

Kvantumhatasfok Q =

_ emittalt fotonok szama
~ elnyelt fotonok szama

ky

k;+k,
k; fluoreszcens atmenet
valészinlsége
k., nem sugarzasos atm. vsz.

O,

festekek, fl. jelz6k Q~1

A fluoreszcencia intenzitas
lecsengése

Az emittalt fotonok szama aranyos AN-el,
tehat N-el is, azaz a fotonszam is
exponencialisan csékken, t idéallandéval.

Mérése: impulzusszerl megvilagitas
(villanélampa, v. impulzuslézer),
fotonszamlalas az id6 fuggvényeben.

Megj. Kvantumhatasfok és élettartam a
foszforeszcencia esetén is hasonléan
definialhato ill. mérheto.

Tuoreszcencia ns

Toszforeszcencia MS ---S

fluoreszcencia int.

A gerjesztett allapot élettartama
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Fluoresz-
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Fluoreszcencia polarizacio

polarizalt fénnyel
vilagitjuk meg a
mintat

YoVA
@@
e

merjuk, h. az emittalt fény mennyire polarizalt

%%%

elfordulhat a gerjesztett allapot élettartama
alatt = dinamikai informacié

tk 6.28 abra

Raman-széras, Raman spektroszképia

A vibracios =
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http://www.igb.fraunhofer.de/de/kompetenzen/grenzflaechentechnik/oberflaech Lytik/ ung/konfokale

-mikroskopie-spektroskopie/raman-spektroskopie-tablette.html

Fényszoras
\ Chandrasekhra

Rayleigh Raman Venkata Raman

stc’)rt=7”megvil Kszért # kmegvil

Raman széras: E
kszc’)rt # kmegvil = fszért ;éfmegvil S
I::>Efoton,sz<’)rt # Efoton,megvil
hova lett az energia?

Molekularezgést kelt (Id. IR)
gyenge intenzitasu Sy

Hordozhaté Raman spektrométerek
anyagok azonositasar:




