Eksperymentalne zastosowanie
spektroskopii molekularnej w badaniach
materii | dr hab. Roman Wrzalik, prof. US ...*

*...iprzyjaciele

Spektroskopia molekularna to metoda badawcza, ktéra pozwala ,,wstuchaé sie” w to,
co mowig czagsteczki — bez potrzeby ich niszczenia, modyfikowania czy specjalnego
przygotowania chemicznego. Dzieki wykorzystaniu promieniowania podczerwonego,
Swiatta laserowego, a takze promieniowania widzialnego i ultrafioletowego mozliwa jest
analiza sktadu, struktury i wtasciwosci bardzo réznorodnych materiatow — zaréwno
organicznych, jak i nieorganicznych. Celem seminarium jest przedstawienie
spektroskopii molekularnej jako interdyscyplinarnego narzedzia do rozwigzywania
zagadnien zwigzanych z analizg sktadu i struktury materii.
Seminarium poswiecone bedzie zatem praktycznym aspektom stosowania
podstawowych technik spektroskopii molekularnej, takich jak spektroskopia
w podczerwieni (IR), Ramana oraz UV-Vis. Zostang one zaprezentowane na przyktadzie
badan nad:
e zwigzkami organicznymi: alkoholami, lipidami, biatkami, cukrami, polimerami
i farmaceutykami,

e strukturami biologicznymi: komérkami roslinnymi i tkankami,

e materiatami weglowymi: grafenem, grafitem oraz materiatami grafeno-
i grafitopodobnymi,

e ciektymii plastycznymi krysztatami, biomateriatami oraz materiatami optycznymi,

e materiatami naturalnymi: bursztynem, koralowcami, muszlami i skorupkami.

Podstawg zrozumienia materiatu na poziomie molekularnym jest eksperyment,
polegajacy na rejestracji widm pochtaniania, emisji badz rozpraszania promieniowania
przez czasteczki. Czesto badania prowadzi sie w zmiennych warunkach srodowiskowych
— temperatury, ci$nienia czy wilgotnosci — aby $ledzié, jak wptywajg one na ksztatt i

intensywnos¢ pasm. Analiza zaleznosci widmowych od parametréw zewnetrznych



pozwala uzyska¢ informacje o budowie czasteczek, ich wtasciwosciach, dynamice,
stabilnosci oraz o procesach fizykochemicznych zachodzgcych w uktadzie.

Kluczowym elementem interpretacji zarejestrowanych widm, bedacych swoistym
,odciskiem palca” obecnych grup chemicznych i przejs¢ optycznych, sg modele
teoretyczne oparte na metodach kwantowo-mechanicznych, takich jak teoria
funkcjonatu gestosci (DFT). Obliczenia te umozliwiajg modelowanie struktur
molekularnych, przewidywanie typéw drgan czasteczek, a takze wizualizacje widm
molekularnych. Poréwnanie widm teoretycznych z eksperymentalnymi pozwala
precyzyjnie przypisa¢ obserwowane pasma do okreslonych zjawisk, takich jak
denaturacja biatek, przejscia fazowe czy procesy degradacyjne materiatéw. W ten sposoéb
spektroskopia molekularna staje sie nie tylko metodg analityczng, lecz takze poteznym
narzedziem badawczym, pozwalajagcym zajrze¢ w swiat molekut i uchwyci¢ historie

,opowiadane” przez materie.



