Drzace ciato pomaga tworzyd
mapy 3D utozenia moleku%
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Polski zesp6t pokazat, jak mierzac drgania czgsteczek, mozna
wyznaczac¢ ich wutozenie w przestrzeni 1 przygotowacd
niespotykanej dotgd dokt*adnosci mape 3D niemal kazdego
dowolnego materiatu. Moze sie to przyda¢ w pracach nad nowymi
materiatami, urzadzeniami elektronicznymi, a nawet w terapii
nowotworéw.

Przetomowe badania pozwalajace na stworzenie trdjwymiarowych
map orientacji wigzan w probce zostaty opublikowane przez
zesp6t badawczy przy linii CIRI z krakowskiego SOLARIS w
prestizowym czasopismie JACS. ,Struktura materiatu, a wiec
orientacja jego czgsteczek w przestrzeni, wptywa chocby na
wtasciwo$ci mechaniczne (rozcigganie, pekanie), chemiczne,
fizykochemie powierzchni, przewodnictwo czy dyfuzje (np. leku
przez tkanke)” — ttumaczy kierownik badan dr hab. Tomasz
Wrobel z SOLARIS.

Jego zespdt pokazat, jak utozenie poszczegdélnych molekut w
materiale mozna wyliczy¢ na podstawie ich drgan. Jesli wiemy
bowiem, jaka czgsteczka drga i1 mamy wiedze o tym, wzdtuz
ktéorej drga ona osi, to mozemy z tego wywnioskowaé, jak jest
ona utozona w przestrzeni.

Drganie czasteczek mozna obserwowa¢ wykorzystujgc znane juz od
dawna metody mikroskopii oscylacyjnej. Dopiero jednak zespét
Polakéw pokazat*, jak za pomocag niestandardowych obliczen
matematycznych te informacje o drganiach mozna przetozy¢ na
dane o ich orientacji. A dzieki tej wiedzy tworzy¢ mapy
utozenia czasteczek w 3D dla prawie kazdego materiatu.

Kto moze z tego skorzystac? Dr hab. Tomasz Wrébel ttumaczy w
rozmowie z portalem PAP — Nauka w Polsce, ze w niektérych
obszarach nanotechnologii — np. w diodach OLED czy ogniwach
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stonecznych — czgsteczki muszg by¢ odpowiednio utozone w
przestrzeni, aby urzadzenie optymalnie dziatato. Kazde
uchybienie — miejsce, w ktérym czgsteczki ustawione sg w
niekontrolowany sposéb, sprawi, ze urzadzenie bedzie dziata¢
gorzej.

Jesli chodzi o nowe materiaty, to mozna sobie wyobrazi¢
materiat, w ktdrym czgsteczki utozone w poprzek blokowa¢ bedag
przeptyw ciepta czy pradu elektrycznego z jednego konca proébki
na drugi, a te same molekuty utozone wzdtuz tej osi -
zwiekszytyby jego przewodnictwo w danym kierunku.

Sa tez hipotezy, ze poznanie orientacji komérek w przestrzeni
moze pomdéc w doborze skuteczniejszej terapii nowotworow i
ocenie rokowan pacjenta. Jesli bowiem nowotwdér ciasno
opleciony jest siecig wtdkien, prawdopodobnie inaczej trzeba z
nim walczy¢, niz gdy wtdkna wokdét niego nie majag takiej
szczelnej struktury.

Do tej pory mozliwe byty badania orientacji wigzan w badanym
materiale, ale tylko do pewnego stopnia, np. na duzych
obszarach, w cienkich warstwach materiatdéw czy przy uzyciu
tomografii.

Dzieki najnowszemu odkryciu mozliwe jest wuzyskanie
wysokorozdzielczego obrazu 3D bez niszczenia badanego
materiatu oraz bez uzycia dodatkowych barwnikéw czy
znakowania. A to Swietna wiadomos¢: jest nadzieja, ze metode
te bedzie mozna wykorzysta¢ do badania dowolnych prébek,
rowniez pochodzacych z organizméw. A takze do kontroli jakosci
materiatdéw, ktore przechodzié¢ beda kolejne badania lub trafig
do uzytku.

W badaniach naukowcy wykorzystali spektroskopie w podczerwieni
(IR), ktdéra pozwala na uzyskanie bogatych informacji na temat
badanej prébki bez niszczenia jej czy wykorzystywania
barwienia prébki. Technika ta od lat z powodzeniem stosowana
jest w wielu dziedzinach nauki, a kluczowa jest w dziedzinach



badan nad nowymi materiatami.

Naukowcy po raz pierwszy zastosowali do analizy danych z IR
tzw. Analize réwnoczesng (4P-3D). Dzieki temu uzyskali
informacje o katach orientacji makromolekut w prébce sferulitu
polikaprolaktonu. Okazato sie to mozliwe dzieki jednoczesnej
analizie dwéch pasm o mniej wiecej prostopadtych orientacjach
momentu przejscia mierzonych przy 4 réznych polaryzacjach
liniowych. ,Ponadto pokazujemy, ze metoda ta moze by¢
zastosowana do wysokorozdzielczego (ograniczonego Llimitem
dyfrakcji) obrazowania FT-IR i ramanowskiego, a nawet do
superrozdzielczego obrazowania O-PTIR” — podkresla Paulina
Koziot (CIRI, SOLARIS) pierwszy autor publikacji.

Dr Wrébel zaprasza do wspdipracy naukowcow, ktdérzy chcieliby
zbada¢ préobki swoich materiatdow ta nowatorskg metodg.

Badania byty finansowane z grantu NCN Sonata.
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