Abstrakt

Prace je zamérena na pfipravu a charakterizaci oktaedrickych komplexd 2,2":6,2"-terpyridinu
(tpy) a jeho derivatd s rozdilnymi substituenty: Cl (tpyCl), 4-chlorofenyl (tpyPhCl), 2-thienyl (Ttpy))
v poloze 4’ stfedni pyridylové jednotky se Zeleznatymi ionty (Fe?*).

Na zakladé titrace ligand( Fe?* ionty byla pomoci UV/vis spektroskopie sledovadna tvorba a
stabilita komplex(. Bylo zjisténo, Ze molarni absorpcni koeficient pasu prenosu naboje z kovu do
ligandu (MLCT) se zvysuje v poradi: tpy < tpyCl < tpyPhCl < Ttpy. Ve stejném poradi narlsta i poloha
maxima MLCT pfechodu od 551 nm pro [Fe(tpy).]** aZ po 576 nm pro [Fe(Ttpy).]**. Spektra
Ramanova rozptylu (RS) ligandG byla zméfena pfi excitaci 780 nm, v pfipadé Fe?* komplexi byla
spektra mérena pfi 4 excitacnich vinovych délkach (445, 532, 633 a 780 nm). Pro ziskani excitacnich
profill jak RS, tak i SERS (povrchem zesileného Ramanova rozptylu) byl zvolen [Fe(tpyPhCl),;]**
komplex. Na zadkladé DFT vypoctd byly prifazeny pasy v RS a SERS spektrech jednotlivym vibra¢nim
méddm v Doy bodové grupé. Protoze podobné jako u dfive publikovaného [Fe(tpy):]** dochdazelo
v oblasti MLCT prechodu k aktivaci vibracnich médt o E symetrii, je predpokladan pfrispévek
Herzberg-Tellerova mechanismu k celkovému molekuldrnimu resonanénimu zesileni signalu.
Maximalni zesileni vSech pasli v RS excitacnich profilech bylo pozorovano pfi excitaci 532 nm. Naproti
tomu, v SERS spektrech byly nalezeny i pasy, jejichz maximalni zesileni nastavalo pfi 633 nm excitaci.
Porovnani s teoreticky vypocitanym spektrem a grafické zobrazeni jednotlivych vibracnich méda
ukazalo, Ze se jedna zejména o rovinné vibrace bocnich pyridylovych jednotek. Lze tedy usoudit, Ze za
této excitace v pfipadé adsorpce [Fe(tpyCl),]** komplexu na povrch Ag nanodastic dochdzi k jistym
zménam v molekulové geometrii v excitovaném stavu oproti volnému komplexu v roztoku. Divodem
je pravdépodobné interakce substituentu Cl na stfredovém pyridinovém kruhu s Ag povrchem. Nad
ramec prace byla sledovdna cCasovd zdvislost vyvoje SERS signdlu systému Ag
nanod&astice/[Fe(tpyCl),]** po pFidavku ethanolu. Zpracovanim zavislosti pomoci faktorové analyzy se
podafilo ziskat informace o pribéhu zmén ve spektrech povrchové plasmonové extinkce, neboli o

prabéhu agregace systému ptrimo ze SERS spekter.
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