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Ujemimo Casovno dinamiko v okna spektroskopij

spreminjanje vibracije opletanje spreminjanje
elektronskih vezi verig konformacij daljSih
orbital biopolimerov
<> “n
10 eV 10 meV 1 meV 0.1 meV energlja
- >
fs ps ns us casovna skala
UV-VIS FTIR EPR NMR c¢asovno okno

Za UV-VIS so skoraj
vsi pojavi pocasni,

i 1 Za FTIR so elektronski pojavi
1 zato vedno meri i

Za EPR so vse spremembe vezi
prehitri, med vibriranjem vezi prehitre, zato jih vidi povprecne!
FTIR zazna zgolj povpreéno Spremembe konformacij kratkih

= Za NMR je skoraj vsa dina-
stanje orbital! Spremembe i verig so ravno v EPR ¢asovnem

mika znotraj krajSih molekul
prehitra, zato jo vidi povpre-
¢eno! Samo spremembe
konformacijskih stanj dolgih
biopolimerov so dovolj po-
Casne, da jih NMR vidi kot
superpozicijo stanj!

superpozicijo vseh
stan;!

konformacij pa so za FTIR oknu, zato je EPR tako obcutljiv
prepocCasne, zato jih zazna kot na anizotropijo njihovega ople-
superpozicijo konformacij! tanjal Spremembe konformacij

i daljSih polimerov so za EPR
prepocasne, zato jih zazna kot

| superpozicijo konformacij!
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elektronska

molekularna
dinamika in lokalna

Janez Strancar

Spektroskopije — klju¢ do molekularnih informacij

stanja

kemijska struktura
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