MTEP (MTTP) PROJEKTO IGYVENDINIMO ATASKAITA*

Nr.

(Data)

Vilnius

1. Projekto pavadinimas, vykdytojas ir biudZetas

Projekto pavadinimas

Puslaidininkinése  ir  nano-technologijose  perspektyviy
medziagy kirimas ir charakterizavimas nuostoviosios ir
ultrasparciosios spektrometrijos metodais placioje spektrinéje
srityje

Akronimas

LaMeTech Mokslas

Projekto vykdytojas/ vykdancioji
institucija

Vilniaus universitetas

Projekto finansavimo ir
administravimo sutarties numeris

VP1-3.1-SMM-08-K-01-004

Projektui jgyvendinti skirta 1éSy
suma, €

1375299,47

Tarpiniuose ir galutiniame
moké&jimo praSymuose prasomos
pripazinti tinkamomis finansuoti
1€Sos (nurodant kiek buvo
patvirtinta), €

2012 metais 265697,35

2013 metais 513271,17

2014 metais 434688,89

2015 metais 161642,06

2. MTEP (MTTP) projekto sritis, vadovas ir trukmé

MTEP (MTTP) projekto
pavadinimas; moksly sritis bei

kryptis(-ys)

Puslaidininkinése  ir  nano-technologijose  perspektyviy
medziagy kiirimas ir charakterizavimas nuostoviosios ir
ultrasparciosios spektrometrijos metodais placioje spektrinéje
srityje;

Fiziniy moksly sritis (000P)

Fizikos (02P) ir Chemijos (03P) kryptys

MTEP (MTTP) projekto vadovas

Prof. Valdas Sablinskas

* Jei buvo jgyvendinami keli MTEP (MTTP) projektai, MTEP (MTTP) projekto jgyvendinimo ataskaita pildoma

atskirai kiekvienam is jy.




MTEP (MTTP) vykdziusi grupé

Laipsnis, pavardé

Dalyvavo poveikléje

Dr. J. Dodonova

1.1.1(1.1.1.1)

Prof. S. Tumkevicius

1.1.1(1.1.1.1-3)

Dokt. S. Visniakova

1.1.1(1.1.1.1-3)

Dokt. J. Bucevidius

1.11(1.1.11-3)

Doc. A. Zilinskas

1.11(1.1.11-3)

Dr. Reda Kubiliuté (pakeité
Dr.V.Ratautaité)

1.1.1(1.1.15)

Prof. A. Ramanavicius

1.1.1(1.1.1.4 - 6)

Dokt. I. Baleviciuté

1.1.1(1.1.1.4 - 6)

Dokt. L. Mikolitinaité

1.1.1(1.1.1.4 - 6)

Prof. A. Abrutis

1.1.1 (1.1.1.7 - 10)

Dr. V. PlauSinaitiené

1.1.1 (1.1.1.8 - 10)

Doc. A. Ramanaviciené

1.1.1(1.1.1.11 - 13)

Dokt. A. Makaraviciuté

1.1.1(1.1.1.11 - 13)

Prof. A. Padarauskas

1.1.1(1.1.1.14 - 16)

Dokt L. Taujenis

1.1.1(1.1.1.14 - 16)

Prof. S. Tautkus

1.1.1(1.1.1.14 - 16)

Prof.V. Vic¢kackaité

1.1.1(1.1.1.14 - 16)

Dr. A. Zalga

1.1.1(1.1.1.17-18)

Dokt. Skirmanté Butkuté

1.1.1(1.1.1.17-18)

Dokt. Martynas Misevicius

1.1.1(1.1.1.17-18)

Prof. A. Kareiva

1.1.1(1.1.1.17-18)

Dokt. O. Dar¢anova

1.1.1 (1.1.1.19 - 20)

Dr. Edita Garskaité

1.1.1 (1.1.1.19 - 20)

Dokt. J. Pilipavi¢ius

1.1.1 (1.1.1.21 - 22)

Prof. A. Beganskiené

1.1.1 (1.1.1.21 - 22)

Dr. S. Sakirzanovas

1.1.1 (1.1.1.21 - 22)

Dokt. Kipras Redeckas

1.1.1 (1.1.1.23)

Dr. Kestutis Steponkevicius

1.1.1(1.1.1.23)

Doc. M. Vengris

1.1.1 (1.1.1.23-24 ir 31)

Dr. Martynas Peckus

1.1.1(1.1.1.23-24 ir 31)

Dokt. V. Voiciuk

1.1.1 (1.1.1.25)

Dr. E. Gaizauskas

1.1.1(1.1.1.26)

Dr. V. Pyragaité

1.1.1(1.1.1.27)

Prof. V. Smilgevi¢ius

1.1.1(1.1.1.28)

Dr. R. Butkus

1.1.1(1.1.1.28)

Dr. R. Antipenkov

1.1.1(1.1.1.29)

Dr. A. Varanavicius

1.1.1(1.1.1.29)

Dokt. T. Stanislauskas

1.1.1(1.1.1.29)

Dr. V.Vaicaitis

1.1.1(1.1.1.30)

Dr. V. Jarutis

1.1.1(1.1.1.32)

Dr. Aidas Matijosius

1.1.1(1.1.1.32)

Doc. J. Sulskus

1.1.1(1.1.1.33)

Dr. S. Toliautas

1.1.1(1.1.1.33)




Dr. A. Marsalka

1.1.1 (1.1.1.33)

Dokt. S. Malickaja

1.1.1(1.1.1.33)

Dr. V. Klimavicius

1.1.1 (1.1.1.33)

Dr. K. Aidas

1.1.1 (1.1.1.34 - 35)

Prof. V. Balevi¢ius

1.1.1(1.1.1.34)

Doc. V. Urboniené

1.1.1(1.1.1.35)

Dr. J. Ceponkus

1.1.1(1.1.1.35)

Dr. A. Gruodis

1.1.1(1.1.1.35)

Dokt. S. Tamosaityté

1.1.1(1.1.1.35)

Prof. V. Sablinskas

1.1.1(1.1.1.36)

Prof. V. Aleksa

1.1.1 (1.1.1.36)

Prof. J. Matukas

1.1.1 (1.1.1.37)

Dokt. M. Pucetaite

1.1.1 (1.1.1.36)

Doc. S. Pralgauskaité

1.1.1 (1.1.1.38)

Dr. R. Grigalaitis

1.1.1 (1.1.1.39)

Dr. A Brilingas

1.1.1(1.1.1.39)

Dr. V. Kalendra

1.1.1(1.1.1.39)

Dokt. M. lvanov

1.1.1 (1.1.1.40)

Dr. R. TamoSiunas

1.1.1(1.1.1.41 - 42)

Dr. T. Girnys 1.1.1(1.1.1.41 - 42)
Dokt. I. Reklaitis 1.1.1(1.1.1.42)
Dr. P. Séajev 1.1.1(1.1.1.43)

Dr. S. Nargélas

1.1.1(1.1.1.43)

Prof. E. Gaubas

1.1.1 (1.1.1.44 - 45)

Dr. T. Ceponis

1.1.1 (1.1.1.44 - 45)

Prof. G. Tamulaitis

1.1.1 (1.1.1.46-48)

Dr. J. Mickevicius

1.1.1(1.1.1.46-48)

Dr. D. Sev&enko

1.1.1(1.1.1.46-48)

Dr. D. Dobrovolskas

1.1.1 (1.1.1.46-48)

Dokt. J. Jurkeviius

1.1.1(1.1.1.46-48)

Dr. K. Genevicius

1.1.1(1.1.1.49 - 50)

Dokt. G. Juska

1.1.1(1.1.1.49 - 50)

Prof. K. Arlauskas

1.1.1 (1.1.1.51 - 52)

Dokt. T. Grigaitis

1.1.1 (1.1.1.51 - 52)

Prof. S. JurSénas

1.1.1 (1.1.1.53 - 55)

Dokt. T. Serevicius

1.1.1 (1.1.1.53 - 55)

Dr. A. Miasojedovas

1.1.1(1.1.1.53 - 55)

Dokt. L. Skardziuté

1.1.1 (1.1.1.53 - 55)

53 mokslininkai, 22 doktorantai, 6 doktorantai, kurie jgyjo
mokslinj laipsnj projekto metu. Viso projekta igyvendino 81
tyréjas, 1§ kuriy nepertraukiamus metus projekte iSdirbo 76.
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MTEP (MTTP) projekto 2012 m. rugpjicio mén.
igyvendinimo pradzia (metai,
mén.)
MTEP (MTTP) projekto 2015 m. rugséjo meén.
jgyvendinimo pabaiga (metai,
meén.)

3. MTEP (MTTP) projekto tikslas ir uZzdaviniai

Projekto tikslas: Gerinti zmogiskyjy istekliy kokybe ir kiekybe Vilniaus universitete, siekiant
padidinti MTTP pajégumq ir potencialg.

Projekto uZdaviniai: Tobulinti tyréjy kvalifikacijq ir kompetencijqg Vilniaus universitete, skatinant
auksto lygio tarp. mokslinius tyrimus ir tyréjy mobilumg.

Projekto veiklos: Skatinti auksto tarptautinio lygio moksliniy tyrimy vykdymg ir tyréjy mobilumg
7.2 Nacionalinés kompleksinés programos tematikose.

Isipareigojimai paraiskoje: 37 ISI publikacijos WOS Zurnaluose; 73 jdarbinti pagal darbo sutartis
tyréjai; 38 pranesimai tarpt. konferencijose; 1 vnt. ataskaita SMM.

Projekto tikslas yra "MTEP veikly vykdymas puslaidininkinése ir nano-technologijose
perspektyviy medziagy kirimui ir charakterizavimui nuostoviosios ir ultrasparciosios
spektrometrijos metodais placioje spektringje srityje". Siekiant Sio tikslo projekto metu buvo
planuojama gerinti Zzmogiskyjy istekliy kokybe ir kiekybe Vilniaus universitete, tuo paciu didinant
MTTP pajéguma ir potencialg bei skatinant auksto tarptautinio lygio moksliniy tyrimy vykdyma ir
tyréjy mobilumag 7.2 Nacionalinés kompleksinés programos tematikose.

Projekto tikslas dél savo kompleksiSkumo galéjo biiti pasiektas tik suburus j bendra
kolektyva pavienes mokslininky grupes i§ Vilniaus universiteto Fizikos ir Chemijos fakultety bei
Taikomyjy moksly instituto. Tokiu biidu buvo suformuota solidi molekuliniy dariniy su
pageidaujomis optinémis, elektrinémis ir mechaninémis charakteristikomis kiirimo bazé, reikalinga
selektyviam medziagy kurimui bei naujy technologijy vystymui. Projekte buvo realizuotas tamprus
griztamasis rySis tarp naujy medziagy kiirimo bei jy charakterizavimo metodiky, kurios remiasi
spektroskopija ir sparCiai besivystancia ultrasparéiaja lazerine spektroskopija. Norint pasiekti
uzsibréZta moksliniy tyrimy ir eksperimentinés plétros tikslag Siame projekte buvo sprendziami
uzZdaviniai, jungiantys naujas medziagas, medZiagotyrines Zinias ir prietaisy technologijas, t.y.:

1.1. Naujy organiniy puslaidininkiniy = medZiagy, nanodariniy  aukStosioms
technologijoms kirimas ir tyrimas.

1.2. Pazangiy ultrasparciosios, nuostoviosios ir mikrobangés spektroskopijos metody
vystymas bei jy taikymo riby plétra.

1.3. Pazangiy puslaidininkiniy technologijy vystymas bei jy taikymas opto- ir
nanoelektronikos proverzio kryptyse.

4. MTEP (MTTP) projekto vykdymo eiga ir rezultatai

Projekte buvo numatyta bendra veikla - Auksto tarptautinio lygio moksliniy tyrimy vykdymo
ir tyréjy mobilumo 7.2 Nacionalinés kompleksinés programos tematikose skatinimas.

Projekto pradzioje buvo suorganizuota bendras seminaras, kurioje dalyvavo mokslinés grupés
i§ Fizikos fakulteto, Chemijos fakulteto ir Taikomyjy moksly instituto. Grupiy atstovai trumpai
pristaté savo galimybes projekte iSkelty uzdaviniy sprendimui, bei jvardijo mokslines problemas,
kuriy sprendimui reikia kity moksliniy grupiy pagalbos. Seminaro metu susiformavo laikinos
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jungtinés chemiky ir fiziky mokslinés grupés bendram projekto uzduociy sprendimui. Jungtinés
grupés veiké viso projekto metu, tik kito jy sudétis ir dydis. Tokiy grupiy darbo efektyvuma
iliustruoja didelis projekto publikacijy skai¢ius, publikacijy autoriy miSriis sgraSai bei tarptautiniy
moksliniy Zurnaly, kuriuose jos atspausdintos auksti citavimo indeksai (zr. priedg "Projekto
publikacijos").

Projekte buvo isskirtos 55 mokslinés poveiklés: 22 poveiklés | projekto uzdaviniui spresti, 18
poveikliy II uzdaviniui spresti ir 15 poveikliy III uzdaviniui spresti. Projekte gauti moksliniai
rezultatai yra aprobuoti dalyvaujant tarptautinése mokslinése konferencijose - dalyvauta 41
konferencijoje, kuriose skaityt 44 mokslininiai prane$imai, S§iy rezultaty pagrindu paruosti ir
atspausdinti 89 moksliniai straipsniai. Paminétina, kad didzioji dalis konferencijy buvo pasaulinio
lygio ir projekte gauti rezultatai jose buvo pristatomi, darant tiek zodinius tiek ir stendinius
prane$imus, 5 praneS$imai buvo kviestiniai (zr. priedg "Projekto praneSimai konferencijose"). Taip
pat projekto rezultaty pagrindu paruosta ir apginta daktaro disertacija: Sigita Visniakova "Pirazolo,
1,10-fenantrolino ir 1,8-naftiridino junginiy, kondensuoty su bicikliniais fragmentais, sintezé ir
fotofizikiniy savybiy tyrimas". Dar 5 doktorantai jgyjo mokslo laipsnj Siame projekte. Projekto
vykdymo metu kiekvienoje poveikléje atlikty darby apimtis, gauti rezultatai, jy reikSmingumas ir
inovatyvumas bei sklaida yra aprasyti lenteléje:

Poveiklés numeris ir
pavadinimas
Projekto uzdavinys Nr. 1 ""Nauju organiniy puslaidininkiniy medziagy, nanodariniy
aukStosioms technologijoms kiirimas ir tyrimas"
Jgyvendindinant projekte iskeltus tikslus buvo reikalinga atlikti
planuojamy sintetinti azoto heterocikly sintezés keliy ir schemy
analize, susintetinti pradinius junginius, kurie buty tinkami
galutiniy produkty, pasizyminéiy vertingomis fotofizikinémis ir
fotoelektrinémis savybémis, sintezei, sukurti efektyvius Kkai
kuriy azotiniy heterocikly, turinéiy iSplésta m-konjuguota
sistema, sintezés biidus. Tam buvo pasirinkti du sintezés keliai.
Vienas jy - tai heterocikly funkcionalizavimo jvairiomis
aromatinémis grupémis kelias. Jo esmé yra pereinamaisiais
metalais  katalizuojamos  kryzminio jungimo reakcijos,
panaudojant boro, magnio organinius junginius. Derinant $ias
reakcijas buvo tikimasi regioselektyviai atlikti C- ir N-arilinimo
1111 reakcij_as ir pasekojg funkcionalizu‘oti gzahgterociklus tinkamais
(1.1.1.1) (het)aril fluoro- ir elektroforais jvairiose azaheterocikly
padétyse, sukonstruojant nelinijinés struktiiros oligoarilenines
sistemas. Sio tipo reakcijy panaudojimas Zymiai sutrumpina
reakcijos kelig ir su tuo susijusias reagenty, tirpikliy, energetiniy
iStekliy, darbo ir laiko sgnaudas. D¢l §iy priezaséiy $ios reakcijos
daznai yra priskiriamos ,,zaliajai“ chemijai. Be to, Siy reakcijy
pagalba galima susintetinti medziagas, kuriy klasikiniais
metodais gauti nepavyksta arba sintezés metodai yra
neefektyviis. Sis sintezés kelias buvo panaudotas sintetinti
arilpakeistus pirimidino ziedg turinéiy heterocikly (pirolo[2,3-d]
pirimidino) darinius. Kito sintezés kelio esme, pritaikyto
azotiniy heterocikly, kondensuoty su karkasiniais
biciklo[3.3.x]alkany fragmentais, sintezéje, yra
heterociklizacijos reakcijos. Taigi, Siame projekte, panaudojant
azaheterocikly reaktingumo ypatumus, aril ir hetaril struktiiriniy
fragmenty sujungimui buvo siekiama sukurti naujg 2,4,7-
triarilpirolopirimidiny sintezés metoda, pasitelkiant ortogonalias

Poveikléje gauti rezultatai

Kondensuoty aromatiniy
azaheterocikly pradiniy
junginiy sinteze




Pd(0), Ni(0) ir Cu(I) homogeninés katalizés reakcijas.

Pradiniu junginiu sintezei pasirinktas 4-chlor-2-
metiltiopirolo[2,3-d]pirimidinas. Jis buvo susintetintas keliomis
viena po kitos sekanc¢iomis reakcijomis i§ komerciskai prieinamo
6-aminouracilo, ciklizuojant jj su chloracto aldehidu ir gautg 4-
0kso-2-metiltiopirolopirimiding chlorinant fosforo oksichloridu.
Nnustatyta, kad tinkamiausia katalitine sistema reakcijai atlikti
yra  paladzio  acetatas/2-bifenildicikloheksil-fosfinas/kalio
fosfatas.  Susintetinti  pirmieji  4-aril-2-metiltiopirolo[2,3-
d]pirimidinai. Pastarieji, optimizavus reakcijy salygas, prieSingai
nei 4-chlordarinys, reakcijoje su jodbenzenu, esant Cul/trans-
1,2-diaminocikloheksano/KsPO4 Kkatalitinei sistemai geromis
iSeigomis sudaré 4-aril-7-fenil-2-metiltiopirolo[2,3-
d]pirimidinus.

Pradiniais junginiais numatyty projekte kondensuoty su
karkasiniais fragmentais heterocikly, galiniy pasizyméti
elektrooptinémis  savybémis, sintezei buvo  susintetinti
biciklo[3.3.0]oktano, biciklo[3.3.1]Jnonano ketonai ir diketonai.
Diketonus veikiant aromatiniais aldehidais buvo susintetinti
atitinkami 3,7-diarilidenbiciklo[3.3.1]nonan-2,6-dionai.
Pastaryjy  sintezei buvo  sukurtas naujas  efektyvus
(ekologiSkesnis ir ekonomiSkesnis nei iki Siol naudojami)
sintezés metodas, kurio esmé yra reakcija kietame buvyje, t.y.
sutrinant ir tarpusavyje sumaiSant karbonilinius junginius lygaus
pavir$iaus grustuvelyje be tirpiklio, esant katalitiniam natrio
hidroksido kiekiui.

Susintetinti  karboniliniai junginiai buvo panaudoti naujy
heterocikliniy sistemy, turinéiy 1,10-fenantrolino fragments,
kuris yra daznas struktirinis fragmentas jvairiose medziagose,
pasizyminciose fotoliuminescencinémis ir puslaidininkinémis
savybémis, sintezei.

Tokiu budu, Siame projekto vykdymo etape buvo susintetinti
reikalingi  tolimesniems tyrimams pradiniai pirolo[2,3-
d]pirimidino dariniai, i$tirtos jy kryzminio jungimo C- ir N-
arilinimo reakcijos. Nustatyta, kad kryzminio jungimo Pd(0)-
katalizuojama Suzuki reakcija 4-chlorpirolopirimidine vyksta
tik uzblokavus N7 heterociklo padétj, 0 N7-arilinimo reakcijos
sékmei didelés jtakos turi pakaitas 4-oje heterociklo padétyje.
4-Arilpirolopirimidinai  Cu(l) katalizuojamoje reakcijoje su
jodbenzenu, esant trans-1,2-diaminocikloheksano, sudaro
atitinkamus N-fenilpirolopirimidinus labai geromis iseigomis.
Tyrimo i8davoje surastas sintezés kelias ir sukurtos efektyvus ir
paprastos sintezés metodikos 4,7-diarilpirolo[2,3-
d]pirimidinams gauti. Taip pat buvo susintetinti pradiniai
biciklo[3.3.1]nonan-2,6-diono, biciklo[3.3.1]nonan-3-ono,
biciklo[3.3.0]oktan-3,7-diono dariniai, sukurtas ekologiskas jy
arilidendariniy ~ sintezés  budas  ir  susintetinti  nauji
arililidenbiciklo[3.3.1]nonano dariniai. IStyrus pastaryjy junginiy
reakcijas su fenilhidrazinu, 8-aminochinolin-7-karbaldehidu
susintetintos naujos heterociklinés sistemos, kuriose karkasinio
angliavandenilio fragmentas yra kondensuotas su pirazolo ir
1,10-fenantrolino heterociklais. Detaliau apie Siuos atliktus




tyrimus ir susintetinty naujy junginiy  spektroskopinj
charakterizavimg tyrimo duomenys pateikti straipsniuose[6, 56].

1.1.1.2
(1.11.2)

Naujy nelinijinés
strukttiros pirimidino
heterocikly aromatiniy
junginiy sintez¢ ir
junginiy tyrimas

Pirmame Sios poveiklés etape buvo optimizuojamos pirolo[2,3-
d]pirimidino 4-os ir 7-0s padéciy arilinimo reakcijy salygos.
Veéliau $is darbas buvo tesiamas, siekiant iSplésti sukurty metody
taikymo ribas ir fotofizikiniams tyrimams susintetinti naujus $io
pirimidino ziedg turinCio heterociklo darinius. Be to, buvo
numatyta surasti sintezés biuida, jgalinantj jvesti aromatines
sistemas ir 2-oje pirolopirimidino padétyje. Tuo tikslu buvo
nuspresta pasitelkti Ni(0)-katalizuojama Kumada kryzminio
jungimo reakcija.

Atlikty tyrimy rezultate buvo optimizuotos Suzuki reakcijos C-
arilinimo reakcijos ir gauty 6-arilpirolopirimidiny N-arilinimo
reakcijos salygos. Parodyta, kad naudojant Cul/trans-1,2-
diaminocikloheksang/K3POs Kkataliting sistemg, N-arilinimo
reakcijoje galima naudoti ne tik ariljodidus, bet ir maziau
reaktingus  arilbromidus.  Reakcija gerai  vyksta  su
arilnalogenidais, turinéiais tiek elektronodonorinius, tiek ir
elektronoakceptorinius  pakaitus. Susintetinti  septyni  nauji
pirolo[2,3-d]pirimidinai  su  vienodomis ir  skirtingomis
arilgrupémis 4-oje ir 7-oje heterociklo padétyse. Siekiant sukurti
2,4, 7-triarilpirolopirimidiny, turin¢iy iSplésta m-konjuguota
elektroning sistema, sintezés buda, 4,7-difenilpirolopirimidino
pavyzdziu buvo istirta Ni(0)-katalizuojama Kumada reakcija su
jvairiais arilmagnio halogenidais. Atlikta katalizatoriaus ir jo
kiekio jtakos vertinimas minéto junginio reakcijos su
bifenilmagnio bromidu rezultatui. Nustatyta, kad geriausia
produkto iSeiga pasiekiama, naudojant 2.5 mol% NiClx(dppe)
katalizatoriaus ir Ni?" redukcijai iki Ni(0) panaudojant
atitinkamag Grinjaro reagentg. Taip pat buvo nustatyta, kad
geriausi rezultatai gaunami, atliekant reakcija kambario
temperatiiroje, tirpikliu naudojant tetrahidrofurana.
Optimizuotomis reakcijos salygomis fotofizikiniams tyrimams
buvo susintetinti 6 nauji nelinijinés strukttiros pirolopirimidinai.
Taigi, buvo pabaigti kurti nauji selektyvis 4,7-diaril ir 2,4,7-
triarilpirolo[2,3-d]pirimidiny sintezés metodai, pradiniu junginiu
naudojant 4-chlor-2-metiltiopirolo[2,3-d]pirimiding. Pirma karta
parodyta, kad Ni(0)-katalizuojama kryZminio jungimo Kumada
reakcija gali buti taikoma pirolo[2,3-d]pirimidino arildariniy
sintezei. Pasitilytas sintezés kelias susideda i paeiliui atlickamy
ortogonaliy  Pd(0), Cu(l) ir Ni(0)-katalizuojamas kryzminio
jungimo reakcijy. Parodyta, kad sukurtas metodas sékmingai gali
biti naudojamas, jvedant skirtingas ir skirtingo konjugacijos
laipsnio aromatines grupes j pirolopirimidino 2-3, 4-3 ir 7-3
padétis, ir tinka funkcionalizuoti heterociklams, kuriuose
kryZminio jungimo reakcijos néra regioselektyvios.

Nustatyta, kad susintetinti 4,7-diaril ir 2,4,7-triarilpirolo[2,3-
dipirimidinai yra stipriai mélynai fluorescuojancios medziagos.
Naudojant  sugerties ir  fluorescencijos  spektroskopija,
fluorescencijos kvantinio naSumo bei fluorescencijos gesimo
laiky matavimus, iStirtos jy fotoliuminescencinés savybés
chloroformo tirpaluose. Junginiy fotofizikinés savybés buvo
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tiriamos bendradarbiaujant su prof. Jur§éno vadovaujama grupe
(VU, Taikomyjy moksly institutas). Ivertinta strukttiros jtaka
fluorescencijos juosty padéciai, fluorescencijos kvantiniam
nasumui ir spindulinés bei nespindulinés relaksacijos spartai.
Nustatyta, kad didéjant 7-0je padétyje esanCio pakaito
elektronodonoriSkumui ir poliSkumui stebimas batochrominis
fluorescencijos juostos poslinkis nuo 426 nm iki 562nm.
Pakaito poliskumo jtaka fluorescencijos raudonajam poslinkiui
didesné  yra  stebima  junginiams, turintiems  4-0je
pirolopirimidino padétyje fenilgrupe. Taip pat, nustatyta, kad 7-
oje padétyje esantis pakaitas stipriai jtakoja ir junginiy
fluorescencijos kvantinius naSumus (@f). Didéjant pakaito
elektronodonoriskumui, didéja kvantinis nasumas (nuo 14,7%
iki 40%). Metiltiogrupés pakeitimas fenilgrupe padidino @ ikKi
50,6%. Taip pat pastebéta, kad junginiai, kuriuose 4-oje padétyje
bifenilgrupé¢ yra pakeista | fenilgrupg, pasizymi didesniu
fluorescencijos kvantiniu nasumu (iki @ = 48% ir 58,6%).
Tyrimo rezultatai pateikti straipsnyje [56].

1.1.13
(1.1.1.3)

Naujy kondensuoty su
karkasiniais fragmentais
kondensuoty piridino bei

pirazino heterocikly
dariniy sintez¢ ir junginiy
tyrimas

Naudojant sukurtg 2,4,7-triarilpirolopirimidiny sintezés metoda
detalesniems fotofizikiniy savybiy tyrimams buvo susintetinti
keletas naujy pirolopirimidino oligoarileny ir iStirtos jy
solvatochromizmas, naudojant jvairaus poliSkumo organinius
tirpiklius  (dimetilsulfoksidas, acetonitrilas, tetrahidrofuranas,
toluenas) bei fotofizikinés savybés polistireno matricoje.
Matavimai polistireno matricoje buvo pasirinkti dél tos
priezasties, kad OLED ir kity optoelektronikos prietaisy kiirime
labai svarbu zinoti, kokiomis savybémis pasizymi medzZiagos
kietame buivyje ir pléveléje.

Didéjant tirpiklio poliSkumui, yra stebimas fluorescencijos
juostos batochrominis poslinkis nuo 20 nm iki 70 nm. Tai byloja
apie stipriai iSreikStas vidujmolekulines kriivio pernaSos biisenas
suzadintose molekulése.

Nustatyta, kad didZiausias batochrominis fluorescencijos
poslinkis buvo stebimas junginiui su p-(difenilamino)fenilgrupe
7-0je heterociklo padétyje (Aem=504 nm toluene ir 574 nm THF).
Maziausias poslinkis — junginiui, turin¢iam elektronoakceptoring
CN grupe. Pirolopirimidino dariniy fluorescencijos kvantinis
naSumas jvairaus polisSkumo tirpikliuose kito nuo 1,3% iki
76,3%. Daugelio junginiy kvantinis naSumas didéja, didéjant
tirpiklio poliSkumui. Taigi, pakaity pirolopirimidino fenilgrupése
prigimtis turi didele jtaka junginiy fluorescencijos kvantinio
nasumo dydZiui. Didziausias fluorescencijos kvantinis naSumas
ir didziausias fluorescencijos gesimo laikas buvo stebimas
junginiui  4,7-difenil-2-metiltiopirolopirimidinui  (®1=76.3%,
7=10.33 ns). Polistireno matricoje junginiy fluorescencijos
maksimumai yra pasislinke trumpesniy bangy pusén, lyginant su
juosty padétimi poliniuose tirpikliuose. Tirty junginiy
fluorescencijos juosty padétis polistireno matricoje yra labia
artima juosty maksimumams, iSmatuotieme nepoliniame
tirpiklyje toluene. Taip pat PS matricoje buvo stebimos ir
mazesnés spindulinés ir nespindulinés relaksacijos gesimo
spartos vertés. IS to galima daryti iSvada, kad tirpaluose




dominuoja tokia konformacija, kuri apsprendzia didesne
aromatiniy grupiy ir heterociklo konjugacija. Tuo tarpu,
sustabdzius grupiy rotacijas viena kitos atzvilgiu, ‘“uzsaldant”
molekules polistireno matricoje, sumazéja konjugacija tarp 7-
elektroniniy sistemy, kas sumazina medziagy fluorescencijos
kvantinj naSuma, spindulinés ir nespindulinés gesimo spartg.
Taip pat Sioje poveikl¢je, siekiant sukurti naujas medziagas,
galincias rasti taikyma optoelektronikos prietaisy karime, buvo
susintetinti policikliniai piridino zieda turintys heterociklai
(chinolino, benzo- ir naftochinoliny dariniai). Pastarieji buvo
panaudoti  kondensacijai ~ su  anksCiau  susintetintais
bicikloalkanonais. Nustatyta, kad biciklo[3.3.1.]Jnonan-2,6-
dionas dalyvauja ciklokondensacijos reakcijoje su atitinkamais
2-aminopiridinkarbaldehidais, esant bazés. Reakcijoje dalyvauja
viena diketono  karbonilgrupé¢ ir susidaro atitinkami
biciklo[3.3.1.Jnonano  fragmentg  turintys  1,8-naftiridinai.
Atliekant kondensacijg padidintame slégyje, reakcijoje dalyvauja
ir antroji karbonilgrupé¢ bei karboniliniy junginiy o-padétis.
Susidarant bis(1,8-naftiridino)biciklo[3.3.1]Jnonanams.  Tokiu
biidu, buvo susintetinti nauji poliziedziai unikalios struktiiros
heterociklai, kurie dél molekules sudaranciy struktiiriniy
elementy  yra  perspektyvis, kaip  fotojautrios ir
puslaidininkinémis savybémis pasizymincios medziagos.
Bendradarbiaujant su VU Fizikos fakulteto mokslininkais buvo
iStirtos  susintetinty  medziagy fizikinés,  fotofizikinés,
elektrooptinés ir/ar puslaidininkinés savybés. Buvo detaliai
iStirtos 18-0s susintetinty chinolino ir benzo- bei naftochinoliny
fotofizikinés savybés tirpaluose ir kietame bavyje, naudojant
fotoelektroning spektroskopija ore, sugerties ir liuminescencijos
spektroskopija. Ivertinta struktiiros jtaka fotofizikinéms ir
elektroninéms charakteristikoms. ISmatuotos molekuliy HOMO
ir LUMO lygmeny energijos, fluorescencijos kvantiniai
nasumai, jvertinta tirpiklio jtaka PL charakteristikoms.
Nustatyta, kad optinis tarpas didéja keiciantis pakaitams tokia
tvarka: aminas (maziausias optinis tarpas), tetrazolas,
iminofosforanas, chlorgrupé. Papildomas benzeno ziedas
iSSaukia tiek sugerties, tiek fluorescencijos spektruose
batochrominj poslinkj. Sluoksniy, gauty terminio garinimo btdu,
tyrimai parode, kad fluorescencijos juosty maksimumai stebimi
477 nm — 596 nm intervale (nuo mélynos iki oranzinés spalvos).
Tuo tarpu, chloroformo tirpaluose buvo stebima fluorescencija
nuo mélynos iki zalios spalvos (nuo 471 nm iki 537 nm).
Eksperimentai, atlikti OLED multisluoksniuose parodé, kad kai
kurie  junginiai rodé zalios spalvos EL. Pirminiai
elektroluminescencijos tyrimai leidzia daryti i§vada, kad tirtos
medziagos gali biiti panaudotos organinéje elektronikoje, OLED
kiirime Detaliau apie junginiy sintez¢ ir naujy susintetinty
junginiy savybes ziliréti straipsnyje [57].

1.1.14
(1.1.2.1)
Puslaidininkinémis
savybémis pasizyminciy

Pasitlytas naujas sintezés metodas ir technologija sintetinti
puslaidininkinémis ~ savybémis pasizymincius  polimerus.
Susisntetinti  polipirolas ir poli-3-nitro anilinas, parinktos
optimalios jy elektrocheminés sintezés salygos. Buvo susintetinti
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polimery elektrocheminés
sintezés ir salygy
parinkimas

teofilino ir kofeino molekuliniais jspaudais modifikuoto
polipirolo sluoksniai ir tokie sluoksniai buvo pritaikyti teofilino
molekuliy nustatymui. Molekuliniais teofilino ir kofeino
ispaudais modifikuoto polimero polipirolo sluoksniai buvo
suformuoti  panaudojant  elektrocheminés  polimerizacijos
metoda. Pirmiausia buvo paruoSiamo polimerizacijai reikalingi
tirpalai, sudaryti i§ 50 mM koncentracijos pirolo ir 5 mM
kofeino ir teofilino istirtinty fosfatiniame buferiniame tirpale.
Pries pradedant elektrochemine polipirolo polimerizacija, prie
elektrocheminés grandinés buvo prijungtas kvarco kristalo
mikrogravimetrijos lustas, kuris toliau buvo naudojamas kaip
darbinis elektrodas. Sis lustas buvo paruogiamas sluoksniy
polimerizacijai pries tai atlieckant jo nuvalyma. Nuvalymas buvo
atliekamas 10 min. plaunant elektrocheming celg, pastoviu 1
mL/min grei¢iu leidziant fosfatinj buferinj tirpalg. Kitame
valymo etape buferinio tirpalo srové buvo stabdoma ir lustas
buvo valomas pridedant potenciala3 nuo—0,2 iki +1,5
V pries Ag/AgCl prie 0,1 V/s. Atlickant §j ciklinés
voltamperometrijos eksperimenta, buvo stebimos deguonies
adsorbcijos ir desorbcijos kreivés o 1§ jy buvo jvertinamas lusto
nuvalymo efektyvumas. Buvo nustatyta, kad pakanka atlikti 10
cikly, norint gauti Svary lusto pavirSiy. Toliau, ant Svaraus lusto
pavir$iaus buvo formuojami polipirolo sluoksniai. Celé buvo
uzpildoma pradiniu polimerizacijos tirpalu, tuomet buvo
pridedamas potencialas: 1 s buvo naudojamas +1,0 V
potencialas, 0 10 s buvo naudojamas +0,1 V potencialas. Tokios
salygos leido wuztikrinti reikiama pusiausvyring polipirolo
monomery koncentracijg prie elektrodo pavirSiaus. Viso buvo
panaudota 300 potencialo impulsy. Cheminé molekuliniais
ispaudais modifikuoto ir nemodifikuoto elektrai laidaus
polimero polipirolo sintezé buvo atliekama vandenyje. Taip pat |
pradin} polimerizacijos miSinj buvo pridedama etanolio, tokiu
bidu buvo siekiama iStirti etanolio jtaka susiformavusiems
sluoksniams. Sie sluoksniai buvo suformuoti ant boru legiruoto
nano kristaling struktiirg turin¢io deimanto padéklo. Cheminé
polipirolo su molekuliniais ir be jspaudy sintez¢ buvo atlieckama
kambario temperatiiroje 72 valandas.

Kito susintetinto polimero tyrimo tikslas buvo jvertinti keleto
nanomedziagy jtaka elektrocheminiui vario (Cu(Il)) jony
nustatymui naudojant stikliSkosios anglies (SA) elektroda
modifikuota  poli-3-nitroanilinu  (poli-3NA).  Siam tikslui
pirmiausia ant SA elektrodo pavirSiaus nusodinamas grafito
oksidas (GO), grafitas, magnetitas (Fes0s), aukso-chitosanas
(AuChts) ar  daugiasluoksnio anglies  nanovamzdeliai
(DSANVs). Toliau elektrodas elektrochemiskai modifikuojamas
poli-3NA ties 100 potencialo cikly, intervale nuo +0,9 V iki
+1.4 V prie§ Ag/AgNOs, kuomet potencialo skleidimo greitis —
100 mV/s. Elektrochemin¢ nitro grupiy redukcija atlickama ant
modifikuoto SA elektrodo pavirS§iaus 100 MM HCI tirpale,
potencialo  intervale nuo -0,1V iki -0,8V  pries
Ag/AgCIl/(KClsat), kai potencialo skleidimo greitis — 100 mV/s.
Nanomedziagomis ir poli-3NA modifikuoti elektrodai toliau
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pritaikomi Cu(II) jony nustatymui naudojant diferencing pulsine
voltamperometrija. Atlikus tyrimus buvo nustatyta, kad SA
elektrodas pirmiausiai modifikuotas DSANVS, tada poli-3NA ir
galiausiai elektrochemiskai redukuojant nitro grupes pasizyméjo
didziausiu jautrumu nustatant Cu(Il) jonus, o nustatymo riba
naudojant §j elektrodg yra 0,5%10° M. Issamesni rezultatai
pateikti [58-60] straipsniuose.

1.1.1.5
(1.1.2.2)
Susintetinty polimery
sluoksniy
charakterizavimas
optiniais metodais

Naujy mokslinky sukurty technologijy pagrindu buvo gauti
aktyvis polipirolo sluoksniai. Sukurty medziagy, pasizyminciy
elektroliuminescencija, tyrimai atlikti naudojant
spektroskopinius  analizés metodus. Elipsometriniais ir
elektrocheminio impedanso spektroskopijos metodais buvo
charakterizuoti tiek molekuliniais jspaudais modifikuoto
polipirolo tiek ir sluoksniy modifikavimui naudoty baltymy
tarpusavio sgveika. Buvo panaudoti ir elektroliuminescencijos
metodai tiriant medziagy taikomy elektrochemiskai sintetinamy
polimery  modifikavimui. Elektrocheminio impedanso
spektroskopijos  matavimai  buvo atliekami  unikalioje,
daugiakanaléje celéje. Matavimai Siuo spektroskopiniu metodu
buvo atlickami tuo paciu metu molekuliniais jspaudais
modifikuoto ir nemodifikuoto  polipirolo  sluoksniams.
Matuojamy dazniy diapazonas buvo nuo 10 Hz iki 100 kHz.
Darbinio elektrodo plotas buvo 28 mm?. Elektrocheminio
impedanso tyrimai, skirti nustatyti teofilino saveikos su
jspaudais modifikuoto ir nemodifikuoto polipirolo sluoksniais,
buvo atlickami patalpinant elektroda, padengta polipirolo
sluoknsiu, j tirpalg, kuriame vienu atveju nebuvo teofilino
molekuliy, o kitu atveju tirpalg sudaré teofilino molekulés,
paskirsc¢iusios buferiniame tirpale. Tuomet buvo registruojamas
elektrocheminio impedanso spektras. IS nustatyty spektry buvo
apskaiciuojama elektriné sluoksnio talpa, kuri kito, priklausomai
nuo skirtingy teofilino koncentracijy tirpale. Elektrinés talpos
kinetikg buvo registruojama tol, kol buvo pasiektos pusiausvyros
salygos. IS $iy duomeny toliau buvo nustatinéjamos jspaudais
modifikuoto ir nemodifikuoto polipirolo sluoksnio savybés.
Daugiasluoksniy struktiiry optinés savybés taip pat buvo
nustatomos panaudojant spektrinés elipsometrijos ir atspindzio
metodikas. Buvo gauta, kad elipsometriniy
parametry 4 ir ¥ priklausomybés nuo bangos ilgio, sluoksniams,
suformuotiems panaudojant skirtingos koncentracijos etanolj
skyrési smailiy skaiiumi. Sistemoje, kur formavimui buvo
naudojamas 1% etanolio buvo 4 smailés o sistemoje, kur buvo
panaudota 10% etanolio - 3 smailés. Buvo atlikti sluoksniy
difuzinés Sviesos sklaidos matavimai spektrofotometru,
matuojan¢iu pla¢iame dazniy ruoze. Buvo gauta, kad esant
didesniems bangos ilgiams atspindys nuo sluoksniy, kuriy
formavimui buvo panaudotos skirtingos etanolio koncentracijos
skyrési. Sluoksnis, suformuotas naudojant 10% etanolio buvo
“tankesnis”, negu sluoksnis suformuotas naudojant 1% etanolio.
Atspindzio  intensyvumo ir  spektrinés  elipsometrijos
metodikomis gauti rezultatai gerai sutapo. Sukurtos tyrimo
naujos metodikos, kurios leis tiksliau ir selektyviau jvertinti
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suformuoty sluoksniy savybes ir struktiirg. ISsamesni tyrimo
rezultatai pateikti straipsniuose [12, 61].

1.1.16
(1.1.2.3)
Puslaidininkinémis
savybémis pasiZyminciy
junginiy sintezés
optimizavimas ir tyrimas
SEM ir kitais metodais

Nanodariniy auks$tosioms technologijoms kiirimas ir jy
taikymas yra aktualus visy mokslo sriciy mokslininky
uzdavinys. Sio projekto metu buvo atlikti tyrimai, kuriy metu
buvo jvertinta ir optimizuota polipirolo ir aukso nanodaleliy
sintezés schema. Buvo pasiiilyta nauja aukso nanodaleliy
padidinimo bei jy padengimo polipirolo sluoksniu metodika.
Susidariusios aukso nanodalelés buvo tiriamos
spektrofotometriskai, dinaminiu Sviesos sklaidos metodu bei
skenuojanciu elektroniniu mikroskopu. Pradiniame tirpale aukso
nanodaleliy dydis buvo 10 nm. | tirpala su Siomis aukso
nanodalelémis pridéjus aukso riigsties po 7 val. buvo stebimas jy
padid¢jimas iki 30 — 40 nm diametro. Aukso nanodaleliy
augimas tirpale esant aukso ragsSties bei pirolo buvo
registruojamas spektrofotometriskai pagal aukso nanodaleléms
bei polipirolui bidingy smailiy atsiradimg bei didéjima.
Skenuojancio elektroninio mikroskopo vaizduose matome, kad
aukso nanodalelés padengtos polipirolo sluoksniu agreguoja ir
sudaro vientisg nanokompoziting struktiira su mazdaug tolygiai
joje pasiskirsciusiomis aukso nanodalelémis. Tokiy agregaty
susidaryma jtakojo tai, kad sintezés tirpale nebuvo detergento.
Taip pat papildomai buvo iStirtos sidarbro nanodalelés ir jy
savybés, tikintis véliau  jas pritaikyti sidabro
nanodaleliy/polipirolo kompozity tyrimams. Buvo istirtas kriiviu
stabilizuoty sidabro nanodaleliy nusodinimas i§ suspensijos,
kurios sudétyje yra tanino riigSties, ant zérucio padengto
poli(alilamino hidrochloridu) (PAH) sluoksniu. Pirmiausia
dydzio pasiskirstymas, stabilumas ir elektrokinetinés sidabro
nanaodaleliy savybés buvo nustatytos perSvieCiamu elektroniniu
mikroskopu, dinaminés Sviesos  sklaidos metodu ir
mikroelektroforezés pagalba. Sidabro nanodaleliy nusodinimo
kinetika esant Zinomam kiekiui tanino buvo i$matuota esant 1072
M joninei jégai. Rezultaty interpretavimui buvo panaudotas
nuoseklios atsitiktinés adsorbcijos modelis. Tyrimy iSsamesni
rezultatai pateikti straipsniuose [60, 62].

1117
(1.1.3.1)

ZnO ir indziu legiruoty
7ZnO sluoksniy sintezés
tyrimai PI-MOCVD, AS-
MOCVD ir HW-CVD
bidais

Naujy optoelektronikos ir elektronikos pramonei svarbiy naujy
technologijy ir medziagy kiirimui skirtas i§samus tyrimas, kurio
metu buvo gautos naujos medZiagos su reikalingomis optinémis
ir elektrinémis savybémis. Tyrimo metu buvo iStirti ir
optimizuoti nusodinimo i§ cheminiy gary fazés salygas
puslaidininkiniams ir elektrai bei $viesai laidiems (ZnO ir In
legiruoto ZnO) sluoksniams gauti, iStirti sluoksniy struktiirg ir
savybes, susintetinti naujus auks$tos kokybés sluoksnius,
perspektyvius taikymams optoelektronikoje.

Tuo tikslu buvo suformuoti cinko oksido sluoksniai naudojant
skirtingas cheminio nusodinimo i§ gary fazés (CVD-Chemical
Vapor deposition, arba MOCVD, kur MO-Metal-Organic)
modifikacijas buvo istirtos sluoksniy nusodinimo galimybés,
keiGiant sistemos (ZnO)1x(INO1s5)x sudétj visame sudéciy
intervale x=0-1. Keiciant Sios oksidinés sistemos sudétj, galima
keisti jos elektrines savybes. Kai x=0, turime puslaidininkj ZnO
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su dideliu draustinés energijos juostos plociu (Eq ~ 3.3 eV), kuris
pasizymi santykinai nedideliu n-tipo laidumu elektros srovei,
nulemtu savityjy nestechimetriniy donoriniy defekty (daguonies
vakansijos Vo arba Zn intarpai tarpmazgiuose Zni). Esant
nedideléms x reikSméms (~0.01-0.1), gaunamas In-legiruotas
ZnO, kuris jau gali pasizyméti dideliu n-tipo laidumu elektros
srovei, nulemtu didelés priemaiSiniy donoriniy defekty (In cinko
pozicijose, Inz,) koncentracijos. Tokie sluoksniai,jei juose
pasiekiamas pakankamai didelis laidumas, gali biiti panaudoti
kaip elektrai laidiis ir Sviesai pralaidis oksidiniai (TCO-
transparent condukting oxide) elektrodai optoelektroninéje
jrangoje. Kai x reikSmés artimos vienetui, gauname cinku
legiruotus indzio oksido sluoksnius, kuriuose Zn atomai (In
pozicijose) gali elgtis kaip akceptorinés priemaiSos, todél
medZziagoje galime tikétis tam tikro p-tipo laidumo. Tokie p-tipo
oksidiniai puslaidininkiai buty labai perspektyvis oksidinéms p-
n tipo sandiiroms formuoti jvairiuose pritaikymuose. Taciau
tokius oksidinius sluoksnius, turinéius pakankamai didelj p-tipo
laidumag yra labai sunku gauti, todél iki Siol praktinés reikSmeés
sluoksniy dar negauta. Esant tarpinéms x reikSméms, sistemoje
gali susiformuoti jvairios fazés homologinéje serijoje
(In203)(ZNO)m, kurias legiruojant jvairiomis priemaiSomis,
galima tikétis jdomiy elektriniy savybiy. Taigi, Si technologija
yra perspektyvi gamybai naujy medziagy su unikaliomis
elektrinémis savybémis. Detalesnis tyrimo aprasymas pateiktas
straipsnyje [63].

1.1.18
(1.1.3.2)

ZnO ir indZiu legiruoty
ZnO sluoksniy pavyzdziy
optiniy ir elektriniy
savybiy tyrimas

Neorganinnis puslaidininkis ZnO néra naujas puslaidininkis, jis
tiriamas jau ilga laika. Taciau susidoméjimas juo ne tik kad
nesliigsta, bet pastaruoju metu vis auga dél atrandamy jo naujy
taikomyjy savybiy ir d¢l tobuléjanciy technologiniy galimybiy
gauti jo aukStos kokybés monokristalinius padéklus ir plonus
sluoksnius.

Naujai sluoksniy nusodinimui technologijai sukurti buvo
panaudoti zemo slégio PI-MOCVD (Pl-pulsinis injekcinis),
zemo slégio HW-MOCVD (HW-Hot Wire) ir atmosferinio
slégio AS-MOCVD (AS-Aerosol Assisted) metodai. Visy trijy
modifikacijy MOCVD reaktoriai, naudoti laboratorijoje Siam
projektui vykdyti, buvo sukonstruoti ir pagaminti miisy paciy.
Nusodinimui naudoti metaly organiniai pirmtakai Zn(thd), ir
In(thd)s, susintetinti ir iSgryninti musy laboratorijoje (thd —
2,2,6,6-tetrametilhepatan-3,5-dionatai), kuriy tirpalams ruosti
naudotas tirpiklis 1,2-dimetoksietanas. Sluoksniai sodinti ant
jvairiy padekly.

Sluoksniams charakterizuoti panaudoti jvairts fizikiniai tyrimo
metodai: Rentgeno difrakcija (XRD), optiné, elektroniné ir
atominés jégos mikroskopija, energetinés dispersijos rentgeno
spektroskopija, elipsometrija, UV-Vis ir FT-IR spektroskopija,
Ramano spektroskopija, elektriniy matavimy jranga (Holo efekto
matavimai).

Visais trimis metodais buvo nusodinti auks$tos kristalinés
kokybés indziu legiruoti ZnO sluoksniai, pasizymintys dideliu
Sviesos pralaidumu ( >90%) matomoje, artimoje UV ir artimoje
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IR spektro srityse. Pasickta savitoji sluoksniy varza ~10° Qcm
yra tarp geriausiy rezultaty, gauty cheminiais nusodinimo
metodais, tadiau ji dar yra gana toli nuo reikalingos (~10* Qcm)
praktiniams tokiy sluoksniy pritaikymams kaip TCO elektrodai.
Esant panaSioms elektrinéms ir optinéms savybéms, pranasumag
igija misy naudotas atmosferinio slégio AS-MOCVD metodas,
nes jis yra Zymiai paprastesnis, kadangi nereikia sudétingos ir
gana brangios vakuuminés jrangos. Todé¢l biitent §] metoda
panaudojome tolesn¢je projekto eigoje, tirdami sluoksniy
nusodinimo galimybes visame sistemos ZnO-In;O3 sudéciy
intervale, tikédamiesi gauti cinku legiruotus indzio oksido
sluoksnius su p-tipo laidumu. Bitent Siame tyrimy etape,
bendradarbiaujant su pranciizy mokslininkais, buvo gauti
jdomiausi rezultatai, kuriy pagrindu paruoStas straipsnis
pateiktas (2015 m) Zurnalo ,,Journal of Nanoelectronics and
Optoelectronics* redakcijai (straipsnis jau pra¢jo recenzavimo
procesg ir yra priimtas spausdinimui). Nustatyta, kad In-Zn-O
sluoksniai, turintys 30 at. % Zn, pasizymi tuo pa¢iu metu ir gana
dideliu n-tipo laidumu elektros srovei (544 Scm™), ir dideliu
Sviesos pralaidumu viduringje IR spektro srityje (~80 %, kai A=3
um), t.y., tokie sluoksniai jau yra perspektyvis taikymui kaip
elektrodai IR-optoelektroningje jrangoje (pvz. IR-lazeriuose).
Kitas labai jdomus rezultatas yra tai, kad nusodinti sluoksniai,
turintys 18 at.% Zn, pasizyméjo santykinai dideliu p-tipo
laidumu (60 Scm™), pirmg karta gautu tokioje In-Zn-O
sistemoje. Tokio p-tipo laidumo sluoksniai jau galéty biiti
taikomi p-n sandGroms gaminti. Rezultatai pateikti straipsnyje
[63].

1.1.1.9
(1.1.3.3)

Li ir K niobaty bei
tantalaty sluoksniy
sintezés 1§ cheminiy gary
fazés optimizavimas,
sluoksniy tyrimas

Naujos medziagos su unikaliomis feroelektrinémis savybémis
kaip Li niobatas bei tantalatas dél savo gery pjezoelektriniy,
optoelektriniy, netiesiniy optiniy savybiy placiai taikomi
optiniuose  bangolaidZiuose, optiniuose  moduliatoriuose,
pavirSiaus akustiniy bangy ir kt. jrangoje. Iranga, veikianti
pavirSiaus akustiniy bangy (PAB) pagrindu, plac¢iai naudojama
kaip telekomunikacijy sistemy elementai, pagrindinai kaip
siaurajuosCiai ar placiajuosCiai filtrai bei uZlaikymo linijy
rezonatoriai. PAB jrangos pagrindu gali buti sukurti nauji
jutikliai temperatiirai, slégiui, drégmei. Pastaruoju metu
ferroelektriky kaip naujy medziagy platesnio pritaikymo
optikoje ir PAB jrangoje galimybés pradétos sieti su jy plony
sluoksniy sinteze, tikintis gauti sluoksnius, kuriy feroelektrinés
savybés biity ne blogesnés uz monokristaly. Tai leisty pasiekti
didesnj miniatitirizacijos laipsnj ir integruoti tokia jrangg silicio
technologijose. Tac¢iau tokiy sluoksniy uzauginimas yra didelé
problema, nes jy fizikinés savybés labai priklauso nuo kristalinés
kokybés ir kity jvairiy faktoriy. UZzauginti li¢io niobato ir
tantalato sluoksniai, norint juos pritaikyti opto- ir akusto-
elektronikoje, turi buti grynafaziai ir su tiksliai kontroliuojama
stechiometrija, epitaksiniai, turintys didelius plokStuminius
kristalitus, be struktiirinio dvyninimosi, be jtrikimy, lygaus
pavirsiaus. Tod¢l iki Siol tokiy sluoksniy gaminimas vis dar
optimizuojamas ir dar nepasieké praktinio/pramoninio taikymo
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lygio.

Vykdant projekta, buvo tiriamos Li ir K niobaty bei tantalaty
sluoksniy nusodinimo galimybés, taikant technologiskai
patraukly paprasta atmosferinio slégio AS-MOCVD metoda,
kurio jranga buvo sukonstruota misy laboratorijoje. MO
pirmtakais buvo panaudoti Li(thd), K(thd), Nb(thd)s ir
Ta(OEt)s(acac) (OEt - etoksidas, acac — acetilacetonatas),
istirpinti 1,2-dimetoksietane. Pirmi du pirmtakai buvo sintetinti
misy laboratorijoje, kiti du - komerciniai pavyzdziai (Strem).
Optimizuojant salygas pavyko nusodinti grynafazius epitaksinius
sluoksnius ant safyro padékly. Strukturiniai faktoriai, darantys
didZiausig neigiamg jtaka optinéms ir akustinéms savybéms, yra
nukrypimai nuo stechimetrijos, sluoksniy kristality dvyninimasis
padéklo plokstumoje, sluoksnio jtrikimai. Struktiirinéms
savybéms didele jtaka daro liekamieji jtempimai sluoksnyje,
priklausantys nuo sluoksnio storio. Visi atlikty moksliniy tyrimy
rezultatai pateikti straipsnyje [64].

1.1.1.10
(1.1.3.4)
Optimizuoty
plonasluoksniy pavyzdziy
paruo$imas taikomiesiems
tyrimams
optoelektronikoje

Sioje poveikléje démesys buvo skirtas galimiems nukrypimams
nuo Li stechiometrijos, liekamiesiems jtempimams, padéklo
veikiamam terminiam plétimuisi skirtingo skirtingo storio
epitaksiniuose li¢io niobato sluoksniuose, nusodintuose AS-
MOCVD biidu. Taip pat buvo tiriama atkaitinimo jtaka, siekiant
tokiu buidu pasalinti struktiirinius sluoksniy defektus, nuo kuriy
priklauso sluoksniy fizikiniy savybiy degradavimas. IStirta
liekamyjy itempimy relaksacija, Li2O praradimas, neelastinés
deformacijos ir elestiné histerezé sluoksniy atkaitinimo (iki 860
°C) ir auSinimo cikluose. Nustatyta, kad liekamieji jtempimai ir
terminis plétimasis labai priklauso nuo sluoksnio storio. Taip pat
nustatyta (01-12) dvyninimosi jtaka jtempimy relaksacijai
storuose LiNbOj3 sluoksniuose. Sie sudétingi tyrimai buvo atlikti
taikant du pagrindinius charakterizavimo metodus - Rentgeno
difrakcija ir Ramano spektroskopija, bendradarbiaujant su
pranciizy ir angly mokslininkais. Rezultatai paskelbti straipsnyje
[4]. Gauti rezultatai bus labai naudingi toliau optimizuojant Li
niobato sluoksnius, siekiant padidinti jy praktinio pritaikymo
galimybes. Atliekant misy nusodinty Li tantalato sluoksniy
dielektriniy savybiy tyrimus, buvo bendradarbiauta su VU
Fizikos fakulteto moksline grupe (J. Banys ir kt.), o tokio
bendradarbiavimo rezultatai bus pristatyti (2015 m rugséjo mén.)
stendinio prane$imo formoje tarptautinéje E-MRS konferencijoje
VarSuvoje autoriai Sergejus Balciunas, Maksim Ivanov, Juras
Banys, Valentina Plausinaitiene, Adulfas Abrutis, Dielectric
properties of Lithium Tantalate-based thin films. Abstract
submitted to the 2015 E-MRS Fall Meeting, Warsaw, 15-18
September, 2015.

[Ssamiis gauty naujy medziagy - Optimizuoty plonasluoksniy
tyrimai pateikti straipsniuose [63, 64].

11111
(1.1.4.1)
Aukso ir platinos
nanodaleliy sintezes
parametry nustatymas ir

Pastargj; deSimtmet] ypac sparciai vystési nanodariniy sinteze ir
galimybiy paieSka analizing¢je chemijoje,
jautriuose diagnostiniuose rinkiniuose,
optoelektronikoje ir kitose technologijose.

jy  taikymo
medicinoje,
radioterapijoje,
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tyrimas

Nanodaleliy taikymo sritys bei galimybés priklauso nuo jy
formos bei dydzio, pavirSiaus savybiy. Metaly (Au, Pt)
nanodalelés pasizymi unikaliomis fizikinémis ir cheminémis
savybémis — optinémis, puslaidininkinémis, katalizinémis ir kt.
bei puikiu biosuderinamumu. Nanodalelés tokios kaip Au ir Pt
yra aktualios optoelektronikoje, fotokatalizéje, kuriant nano-
kompozicines medziagas, mikrogardelése bei optiniuose,
elektrocheminiuose, = mikrogravimetriniuose  biologiniuose
jutikliuose.

Projekto metu buvo sutelktos mokslininky kolektyvas, kurid
pastangos moksliniy tyrimy srityje buvo nukreiptos i skirtingy
nanostruktiiry sintezg¢, hibridiniy sistemy kiirimg bei taikymg
praktiniams tikslams. Aukso nanodalelés (AuND) buva
sintetinamos vandeninéje terpéje redukuojant tetrachlorauksc
ragst] natrio citratu, kuris sintezés metu veikia ne tik kaip
reduktorius, bet ir stabilizuoja koloidinj AuND tirpalg (J
Turkevich-G. Frens sintezés metodas). Atlikus TEM tyrimug
nustatyta, kad buvo susintetintos sferinés, monodispersiné
nanodalelés, kuriy skersmuo iki 20 nm. Atlikus koloidinio AuND
tirpalo dializ¢ prie§ vandenj nustatéme, kad pasikeit¢ AuND dydig
ir jos tapo 50 nm dydzio. Siuo metodu susintetintos nanodalelés
yra labai jautrios terpés pokyciams, t.y. AuND koloidinis tirpalas
yra nestabilus keiciant tirpalo pH bei drusky koncentracijg. Dé
Sios  priezasties susintetintos AuND buvo tinkamesnés
imobilizavimui ant pavirSiy nei paciy daleliy funkcionalizavimu
bei modifikavimui. Taigi, gautos AuND buvo imobilizuotos anf
aukso pavirSiaus funkcionalizuoto poli-L-lizinu prie§ atlickan
funkcionalizavimg baltymais. Sie pavir§iai buvo panaudot
pjezoelektrinio imuninio jutiklio kiirime [65].

Siekiant gauti stabilesnj AuND tirpala, papildomai sintezés metu
buvo panaudota tanino rigstis (Milpfordt sintezés metodas), kur
atliko reduktoriaus ir stabilizatoriaus vaidmenj. Kei¢iant t taning
rigsties koncentracija, buvo gauti skirtingo dydZio (nuo 3,5 iki 13
nm) AuND koloidiniai tirpalai maZziau jautriis terpés pokyciams
Tokiu biidu susintetintos dalelés yra tinkamesnés modifikavimu
baltymais tirpale.

Panaudojant heksachlorplatinos rugst] bei atliekant redukcijg
natrio citratu bei tanino rugStimi, buvo susintetintos ir platinog
nanodalelés (PtND). Dinaminés Sviesos sklaidos metody
nustatyta, kad susintetinty PtND hidrodinaminis skersmuo yre
18,9 nm. Taciau PtNP yra linkusios aglomeruoti ir sudaryti 83,8
nm skersmens daleles tirpale.

Sidabro nanodalelés 15 £ 3 nm dydzio buvo susintetintos i
sidabro nitrato, reduktoriais naudojant natrio citratg bei natric
borhidridg. Buvo istirtas kriiviu stabilizuoty sidabro nanodaleliu
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nusodinimas i$ suspensijos (monosluoksio sudarymas), kuriog
sudétyje yra tanino rtigsties, ant zérucio padengto poli(alilaming
hidrochloridu) sluoksniu. ISsamesni naujy medziagy sintezés ii
tyrimo rezultatai pateikti straipsnyje [62].

1.1.1.12
(1.1.4.2)
Au nanodaleliy
monosluoksnio
formavimas ir tyrimas

Naujy technologijy, kuriose naudojami nanodariniai taikomi
biomolekuliy nustatymui ir charakterizavimui. Modifikavus
aukso ar platinos nanodaleles biomolekulémis gauname
struktiirg, kuri apjungia biomolekuléms biidingas savybes su
unikaliomis  tik nanodaleléms budingomis savybémis.
Vandeningje terpéje skirtingais biidais susintetintos nanodalelés
gali buti pritaikytos efektyvesniam biologiskai aktyviy
medziagy  imobilizavimui  ir/arba  analizinio  signalo
sustiprinimui, siekiant sukurti jautresnes analizines sistemas.
Projekto metu kvarco kristalo mikrogravimetriniy svarstykliy su
disipacija (KKM-D) aukso elektrodas buvo nuplaunamas,
nudZiovinamas azoto dujomis ir papildomai nuvalomas
plazmoje (10 min.) bei jtvirtinamas pratekamoje KKM-D cel¢je.
Uzregistravus  bazing  linijg  tirpale, pavirSius buvo
funkcionalizuojamas  poli-L-lizinu  (PLL), siekiant gauti
teigiamg krivj turintj pavirSiy ant elektrodo. Véliau ant
pavir$iaus buvo nusodinamos neigiamag kriivi turincios aukso
nanodalelés (AuND) i§ vandeninio 10 mM NaCl tirpalo. Po
kiekvieno komponento adsorbcijos, buvo atliekamas sistemos
plovimas, siekiant tiksliai jvertinti elektrodo pavirSiuje
adsorbuotos medziagos kiekj. Siuo metodu vykdomas AuND
monosluoksnio elektrodo pavir§iuje formavimas yra sunkiai
kontroliuojamas, o vienodomis s3lygomis imobilizuojant
AuND, gaunami pavirSiai skiriasi AuND kiekiu bei
iSsidéstymu, o tai turi neigiamos jtakos tolimesniy
eksperimentiniy rezultaty atkartojamumui.

Kitame etape buvo paruosti “pusés antiktino” fragmentai, lankstq
srityje turintys susidariusiy merkapto grupiy, per kurias Sie
fragmentai buvo kryptingai imobilizauojami ant plokStuminiy
aukso ar 50 nm AuND modifikuoty KKM-D elektrody. Taiy
modifikuoti pavirSiai buvo pritaikyti galvijy leukemijos virusd
antigeno gp51 nustatymui. KKM-D tyrimas parodé, kad
imobilizuojant “pusés antikino” fragmentus, gautus redukuojan
polikloninius antikiinus prie§ galvijy leukemijos viruso antigeng
gp51 naudojant skirtingy pradiniy koncentracijy antikiiny tirpalus
didesni fragmenty pavirSiaus tankiai tiesiogiai priklaus¢ nuq
pradinés tirpalo koncentracijos ir buvo iki 49 % didesni ant auksd
nanodalélémis modifikuoty pavirSiy nei ant plokStuminiy auksd
pavirSiy. Didziausi atsakai j 0,01 — 100 mg/ml galvijy leukemijos
viruso antigeng gp51 buvo gauti, esant maziausioms ‘“‘pusé
antikiino” fragmenty pavirSiaus koncentracijoms ant abiejy
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pavirsiy tipy. Remiantis KKM-D AD/Af grafikais buvo palygintos
antigeno gp51 specifiné sgveika su antikiing fragmentais i1
nespecifiné sgveika su jaucio serumo albuminu imobilizuotais anf
plokstuminiy aukso ir AuND modifikuoty KKM-D elektrody [65]

1.1.1.13
(1.1.4.3)
Au nanodaleliy taikymo
jutikliams tyrimai

Projekto metu atlikti tyrimai, kuriy metu buvo panaudotos
magnetines aukso nanodaleles (M-AuND) natyviy antikiiny
kovalentiniam  imobilizavimui ant karboksi  grupémis
modifikuoto pavirSiaus (atsitiktiné orientacija pavirSiuje) bei
“pusés antikiny“ fragmenty imobilizavimui per lanksto srityje
esancias merkapto grupes (kryptinga orientacija pavirsiuje) bei
palyginti sgveikos su galvijy leukemijos viruso antigenu gp51
efektyvuma panaudojant pavirSiaus sustiprintg Ramano
spektroskopija. Geriausi rezultatai buvo gauti “pusés antikiiny*
fragmenty gavimui naudojant ditiotreitolj. Siekiant pagerinti
imuninio jutiklio jautruma, papildomai buvo panaudotos aukso
nanolazdelés kovalentiSkai modifikuotos antikiinais ir Ramano
zymeniu. Sukurto netiesioginio imuninio jutiklio antigeno
aptikimo ir nustatymo ribos atitinkamai yra 0,95mg/ml ir
3,14mg/ml. Sis imuninis jutiklis sékmingai buvo pritaikytas
antigeno gp51 nustatymui piene [1].

Buvo optimizuotas ir validuotas Kietazés ekstrakcijos metodas
zaleplono ir zopiklono nustatymui Zzmogaus hemolizuotame
kraujyje. Analités iSskirti i§ biologinés terpés buvo nustatytos
spar¢iu  dujy chromatografijos masiy spektrometrijos su
neigiamy jony cheminés jonizacijos metodu. Eksperimentiniai
rezultatai parodé¢, kad didelio pavirSiaus ploto polimerinis
sorbentas (Oasis HLB) turi daug privalumy, nustatant naujos
kartos analites 1§ biologiniy terpiy, nes pasizymi geru rezultaty
atsikartojamumu, selektyvumu ir ypatingu jautrumu, naudojant
maza meéginio kiekj. Parengta metodika buvo pritaikyta minéty
anali¢iy nustatymui realiuose meéginiuose — Zmogaus
hemolizuotame kraujyje. Vidutiné ekstrakcijos iSgava buvo
didesné nei 90,1 % zaleplonui ir 82,9 % zopiklonui. Metodo
atsikartojamumas svyravo nuo 3,04 ikil0,58 % zaleplonui ir
nuo 4,08 iki 9,52 % zopiklonui. Tuo tarpu metodo tikslumas
buvo nuo -5,73 iki 6,00 % zaleplonui ir nuo -7,00 iki 6,32 %
zopiklonui. Gauti tyrimy rezultatai parodé, kad naudojamas
metodas yra tikslus, jautrus ir selektyvus. Tyrimy rezultatai
pateikti straipsniuose [1, 12].

1.1.1.14
(1.1.4.4)
Organiniy junginiy analizé
dujy, skysciy
chromatogratografijos ir
kitais metodais, analizés
metodiky kiirimas

Hidrofilinés sgveikos chromatografija su tandeminiu trigubo
kvadrupolio masiy spektrometriniu detektavimu pritaikyta alfa-
aminortigsciy identifikavimui komercinése traSose. Jonizacijos
saltinio ir masiy analizatoriaus parametrai kiekvienai analitei
buvo optimizuoti tiesioginio jleidimo biidu. Palyginus
aminorigsciy atskyrimg trimis skirtingomis hidrofilinés
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sgveikos kolonélémis (Atlantis HILIC, BEH HILIC ir BEH
Amide), nustatyta, kad BEH Amide kolonélé pasizymi geriausiu
bendru efektyvumu. Visos riugstys visiskai atskiriamos per 15
min. naudojant gradienting eliucija vandens/acetonitrilo judria
faze su 3 mmol/L amonio acetato, 3 mmol/L amonio formiato ir
20 mmol/L skruzdziy rugsSties priedu. Sukurtas metodas
pritaikytas aminoriigs¢iy identifikavimui keturiy skirtingy
gamintojy nattralios kilmés biologinése tragSose [14].

IStirti baltymy amino riig§iy enantiomery atskyrimo ypatuma
skysCiy chromatografijos-masiy spektrometrijos metodu ant
teikoplanino chiralinio sorbento. Jvertinta judrios fazés veiksniy
(organinio modifikatoriaus prigimties ir koncentracijos bei pH) if
kolon¢lés temperatiiros jtaka enantioatrankumui. Optimizuotos¢
sglygose 15 i§ 19-0s D/L-amino ragsciy enantiomery buva
efektyviai atskirti per 15 min. Metodas buvo panaudotas aming
rugséiy enantiomery nustatymui komercinése tragSose [67].
Sukurtas naujas hidrofilinés sgveikos chromatografijos-masiy
spektrometrijos metodas alkaloidams (anabazinui, nikotinui,
kotininui ir nornikotinui) tabake nustatyti. Optimizuotos
alkaloidy ekstrakcijos 1§ tabako, jy chromatografinio atskyrimo
bei masiy spektrometrinio detektavimo sglygos. Ivertintos
metodo analizinés charakteristikos. Alkaloidy iSgavos i$
cigareCiy tabako meéginiy siekia 94,8% -104,1%, o rezultaty
glaudumas nevirSija 5% [16]. Pagrindiniai tyrimy rezultatai
pateikti straipsniuose [67-69].

1.1.1.15
(1.1.4.5)
Nanodariniy ir kity
daugiafunkciniy medziagy
analiz¢ dujy, skysciy
chromatogratografijos ir
kitais metodais, analizés
metodiky ktrimas

Naujy medziagy ir nanodariniy struktiiros ir sandaros tyrimo ir
analizés metody paiesSka ir jy vystymas aktualus uzdavinys ir
sietinas ne tik su technologine instrumentine paZanga, bet ir
naujy selektyvesniy metody ir metodiky paieska. Projekto metu
buvo susintetinti nanonodariniai ir tobulintos tyrimo metodikos:
struktiiros ir elementinés sudéties, spektroskopiniy tyrimy
metodikos.

Zoliy-geliy  savaiminio  uZsiliepsnojimo metodu  buvo
susintetintos dvi junginiy serijos — LusAlsO1:Cr3* ir
LusAls012:Ce®",Cr3*, kuriose Ce®*" koncentracija buvo lygi
0,5 %, o Cr3 koncentracija buvo intervale 0,1 % — 4 %. Gauti
geliai buvo pirmiausiai kaitinami ore 1000 °C temperatiiroje
organiniy junginiy iSdeginimui, o véliau CO atmosferoje
1700 °C temperatiroje — cerio ir chromo redukcijai iki
trivalen¢iy jony. Atlikti Rentgeno spinduliy difrakcijos
matavimai parod¢, kad susidargs degimo produktas yra
amorfinis, o junginiai kaitinti 1000 ir 1700 °C temperatiirose
yra kristaliniai (la3d erdviné grupé #230). Be to, didinant
sintez€s temperatiira, buvo pastebéta, kad difrakcijos smailés
siauréja, kas rodo augantj kristality dydj. Siuos rezultatus
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patvirtino ir junginiy pavirSiaus nuotraukos, padarytos
skenuojanciu elektroniniu mikroskopu. Junginiy formavimasi
patvirtino ir infraraudonyjy spinduliy spektrai, kuriuose 400 —
800 cm™ srityje atsirado granato struktiiros junginiams biidingos
sugerties juostos.

Uzrasyti suzadinimo spektrai parodé, kad susintetintos
medziagos sugeria Sviesg keliose regimojo spektro srityse: 300 —
370 nm (Ce3*), 380 — 510 nm (Ce**/Cr*) ir 520 — 600 nm (Cr®").
Trivalen¢io cerio suzadinimo Suolis yra leistinis ir geria
persikloja su Cr®* sugerties juosta, todél buvo tikimasi
efektyvios Ce®* — Cr¥* energijos pernasos, kas turéty
suintensyvinti Cr** emisija.

I$matavus emisijos spektrus paaiskéjo, kad didinant Cr*
koncentracija junginiuose Ce®* emisija nuolatos mazéja, o
intensyviausia chromo emisija stebéta, kai Cr** koncentracija
buvo 1 %. Toliau didinant chromo jony koncentracija, emisijos
intensyvumas pradéjo mazéti.I§  emisijos spektry buvo
apskaicCiuoti CIE 1931 spalvinés diagramos junginiy spalvinés
koordinatés. Kaip ir buvo tikétasi, didéjant Cr®* koncentracijai,
spalviniai taskai i§ Zalios srities slinko |} geltong, dél
silpnéjan¢ios Ce** emisijos ir stipréjancios Cr** emisijos. I3
liuminescencijos matavimy duomeny apskaiciuoti junginiy
kvantiniai nasumai parode, kad, nepaisant didéjancio emisijos
intensyvumo, bendras junginio naSumas maZzéja, didéjant Cr**
koncentracijai: nuo 58 % (0,1% Cr®") iki 6% (4% Cr®).
Remiantis §iais duomenimis galima daryti iSvada, kad nors ir
vyksta intensyvi Ce®* — Cr3" energijos pernasa, bet jos metu
daug energijos taip pat yra prarandama dél vykstan¢iy gesinimo
procesy [70].

1.1.1.16
(1.1.4.6)
Neorganiniy ir
metaloorganiniy junginiy
analiz¢ dujy, skysciy
chromatogratografijos ir
kitais metodais

Metaloorganiniy medziagy, tinkamy taikymams Siuolaikinése
optoelektronikos technologijose reikalauja naudoti ypatingo
grynumo ir Zemo toksiSkumo plac¢iam vartojimui bei atitikimo
darbo saugos reikalavimus vykdomo technologinio proceso
metu. Tod¢l naujy analizés metody ir metodiky paieSka
ypatingai svarbi kuriant naujus technologinius procesus.

Projekto metu buvo tirti metaloorganiniai junginiai ir jy aptikimo
ore, skysCiuose ir gamybos produktuose. Organiniai alavo
junginiai (OAJ) placiai naudojami zemés tkyje kaip fungicidai,
herbicidai, pesticidai, o laivy daZyme kaip biocidai Dél neigiamo
poveikio aplinkai organiniai alavo junginiai  priskirti
prioritetinéms pavojingoms medziagoms ir jy kiekiai aplinkoje
turi biti kontroliuojami. Siekiant identifikuoti mazas OAJ
koncentracijas, tyréme mikroekstrakcijos metody galimybes
greitai ir efektyviai OAJ ekstrakcijai.

OAJ realiuose méginiuose egzistuoja katijono forma, yra mazai
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lakiis ir poliniai, todé¢l prie§ atliekant Siy junginiy nustatyma dujy
chromatografijos metodu, jie derivatizuojami. Derivatizacijai
naudotas natrio tetraetilboratas. IStirtos OAJ derivatizavimo
salygos, optimizuotos derivatizuoty OAJ dujy chromatografinio-
masiy spektrometrinio nustatymo sglygos. Istirtos trijy skysciy-
skysciy mikroekstrakcijos metody - dispersinés skysciy-skysciy
mikroekstrakcijos, mikroekstrakcijos uzSaldomu tirpiklio lasu ir
dispersinés  skysCiy-skys¢iy mikroekstrakcijos panaudojant
uzSaldomg tirpiklio lasag — galimybés ekstrahuoti OAJ 1§
vandeniniy tirpaly. Optimizavus tirty ekstrakcijos metody
salygas, nustatytos pagrindinés analizinés charakteristikos.
Nustatyta, kad tinkamiausia metodika realiy méginiy analizei yra
dispersiné skys¢iy-skyséiy mikroekstrakcija. Sis metodas buvo
pritaikytas upiy vandens analizei. Nustatyta, kad SeSiy Lietuvos
upiy vandens meéginiuose organiniy alavo junginiy néra arba jy
koncentracijos mazesnés uz aptikimo riba. Naujy metodiky
aptarimas ir tyrimo rezultatai pateikti straipsniuose [71-73].

1.1.1.17
(1.1.5.1)
Sarminiy zemiy elementy
stanaty, stroncio
aliuminaty, gadolinio
galio granaty sinteze,
zoliy-geliy proceso
tyrimas

Siuolaikinéje optoelektronikos pramonéje liuminescencinés ir
kitos optinés medziagos randa vis platesn] pritaikyma, ypac labai
spar€iai auga poreikis specifinémis savybémis pasiZymintiems
optiniams komponentams, pvz. Stroncio stanatai, itrio granatai ir
kitos medziagos legiruotos lantanoidy jonais. Siy medZiagy
emituojamos Sviesos diapazonas kontroliuojamas matricos
chemine sudétimi bei lantanoidy oksidacijos laipsniu ir
prigimtimi.

Projekto metu pasitlytos ir sukurtos naujos technologijos
sintetinti ir gauti vienfazes ypa¢ grynas medziagas pasizymincias
vertingomis ir unikaliomis optinémis ir liuminescencinémis
kitomis savybémis. Pasitlyti naujos technologijos naudojant
zoliy geliy procesa, kuris tinkamas gauti norimy ir reikalingy
savybiy medziagas stanatams, granatams ir molibdamatas. Sj
metoda naudojant gauti vienfaziai gryni junginiai, $is metodas
efektyvus, ekonomiskas nereikalaujantis brangios sintezés
jrangos ir draugiskas aplinkai, ty. reakcijos atliekamos
vandenin¢je terpése, nereikalauja brangiy organiniy tirpikliy
naudojimo. Siuo metodu sékmingai susintetinti vienfaziai itrio
granatai, kuriy sudétis Y 3xNdxAlsO2 (x —nhuo 0,1 iki 1,5),
nustatyta, kad kai yra x 2,0 iki 3,0 gauta NdAIO3 fazé.
Kontroliuodami sintezés parametrus galime gauti skirtingos
fazinés sudéties madziagas [4].

Panaudojus vandenin] zoliy-geliy sintezés metodg, buvo
susintetinta stroncio aliuminato fazé Sr3Al,Os. Sintezés
metodika buvo Zinoma i§ ankstesniy tyrimy, taciau Siuo atveju
fazés grynumu buvo jsitikinta rentgeno struktiirinés analizés
(angl. X-ray diffraction, XRD) matavimo rezultatus apdorojus
Rytveldo patikslinimo (angl. Rietveld refinement) metodu. Tuo
tarpu kitos fazés — SrAl12019 — sintezés sglygos nebuvo zinomos,
todél visy pirma reikéjo optimizuoti Sios fazés sintezés salygas.
Rezultatai parod¢, kad vienfaziui junginiui gauti reikalinga
kaitinimo temperatiira yra 1500 °C. Fazinis grynumas patikrintas
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vél panaudojus Rytveldo patikslinimo metodg. Toliau buvo
paruostos serijos stroncio aliuminaty Sr3Al;Os ir SrAl1201,
kuriuose dalis stroncio jony pakeista cerio jonais. Atlikus gauty
junginiy  optinius  tyrimus, nustatyta, kad SrzAl.Os:Ce
liuminescencijos emisijos maksimumas yra ties 480 nm, o
SrAl12019:Ce — ties 317 nm. Gauti rezultatai iSspausdinti
straipsniuose [11, 75].

IStirta pradiniy medziagy, legiruojancio priedo bei temperatiiros
jtaka Sarminiy zZemiy metaly ir lantano molibdaty, susintezuoty
vandeniniu tratratiniu zoliy-geliy sintezés metodu, pavirSiaus
morfologijai, kristaliniy faziy formavimuisi ir optinéms
savybéms [11,75]. Apibendrinant Mg-Mo-O nitratinio-tartratinio
gelio iskaitinto 500, 600, 700, 800, 900 ir 1000 °C temperatiirose
XRD analizés rezultatus, galima daryti iSvadg, jog 600 °C
kaitinimo temperatiira yra pakankama MgMoQ4 kristalinés fazés
formavimuisi. Sie duomenys gerai sutampa su terminés analizés
rezultatais, kuomet aukséiau 550 °C temperatiiros méginio svoris
iSlieka pastovus, o DSC kreivéje stebima endoterminio Siluminio
proceso tendencija, kuri tiesiogiai yra susijusi su méginyje
vykstanciais kristalizacijos procesais. IS XRD rezultaty 500,
600, 700, 800, 900 ir 1000 °C temperatiirose susintezuoty
junginiy kristaliniy faziy sudétis visais atvejais atitinka
MgMoOQO4, CaMo00s, SrMoOs, ir BaMoOs sudéties junginius.
Didinant kaitinimo temperatiirg charakteringosios smailés XRD
difraktogramose siauréja ir intensyvéja. ISsamiis naujy sintezés
metody taikymo rezultatai pateikti straipsniuose [14,76].

1.1.1.18
(1.1.5.2)
Sarminiy Zemiy elementy
nanostanaty, legiruoty
stroncio aliuminaty,
gadolinio galio granaty
sinteze ir tyrimas

Pigesniy sintezés technologijy, reikiamy, kontroliuojamy
savybiy medziagy ir aukStos kokybés medziagy poreikis tik
did¢ja. Zoliy-geliy procesas tai vienas 1S ekonomiskiausiy ir
sudétingos jrangos nereikalau¢iy medziagy sintezés metody. Sio
sintezés metodo fundamentiniai tyrimas ir taikymas naujy
liuminofory matricy, naujy liminescenciniy ir Kkity optiniy
medziagy Sintezei aktualus aukstujy technologijy uzdavinys.

Zoliy-geliy procesas buvo pritaikytas ir sukurtos naujos
technologijos granato struktiiros junginiams gauti. Pereinamyjy
metaly ir Zemés retyjy metaly granatai yra naudojami televizoriy
ekranuose, saulés baterijose, taip pat pasiZymi magnetinémis
savybémis, taciau didZiausias susidomé¢jimas Sia strukttira yra
dél optiniy savybiy. Granato struktiiros medZiagos yra
naudojamos kaip fosforai Sviesos dioduose (angl. LED; Light -
emitting diode). Zoliy —geliy sintezés biidu buvo susintetinti
gadolinio skandzio galio (GdsSc2GazO12; GSGG), gadolinio
galio (Gds;GasO12; GGG), itrio galio (Y3GasO1; YGG) ir
liutecio galio (LusGasO12; LuGG) granatai. Bendroji granato
kristalinés struktiros junginiy cheminé formulé yra A3B2D3012,
o misy sintetintose medziagose atitinka A — dodekaedringje
padétyje, retyjy zemés metaly katijonas (Gd, Y, Lu); B, D —
atitinkamai oktaedringje ir tetraedrinéje padétyse esantys
pereinamyjy elementy katijonai (Ga, Sc); O — deguonies
anijonai. 1/8 dalis YGG kristalinés gardelés pateikta pirmajame
paveiksle. Sie junginiai buvo legiruoti Fe3*, Ce®*, Ce**/Cr®* ir
Cr* jonais skirtingomis molinémis koncentracijomis, norint
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gauti gerg liuminescencija (fosforo kvantinj nasumg) ~730 nm
bangos ilgiy regione. Junginiai pasizymintys geriausiomis
liuminescencijos savybémis buvo tirti sintetinant juos ir
aukstesnéje nei 1000 °C temperatiiroje. Sintezés procesas buvo
optimizuotas medziagas analizuojant TG-DTA, XRD ir IR
metodais, susintetintos medziagos iStirtos XRD, SEM ir EDX
analizés metodais. Visi gautieji junginiai yra vienfaziai granatai,
kurie gauti gana didele iSeiga. Susitetinty medziagy tyrimai
atlikti VU taikomyjy moksly institute, projekto metu buvo
dirbama kartu su ekspertais fizikais ir medziagy tyréjais. Tyrimo
rezultatai pateikti [77]

Projekto metu atliktas tyrimas ir pasiiilyta nauja technologija
gauti lantano molibdatg (La,Mos0:,) naudojant lantano nitratg ir
molibdeno oksidag ar amonio molibdata, bei vyno rigsti.
Papildomai lantano molibdatai buvo legiruoti europio oksidu
bei tirta gauty kristaliniy faziy pavirSiaus morfologija ir optinés
savybés. Ultravioletinés regimosios S$viesos spektroskopijos
(UV-Vis) metodu buvo tirti La—Mo—O karbonatiniai—tartratiniai
ir nitratiniai—tartratiniai geliai legiruoti skirtingu europio oksido
kiekiu ir iSkaitinti 600 °C temperattroje. Tuo tarpu, La—Mo-O
nitratinio—tartratinio gelio legiruoto europio oksidu ir iSkaitinto
600 °C temperatiiroje atveju stebimos priesingos tendencijos.
Sviesos atspindys 250 — 400 nm bangos ilgio intervale visais
legiravimo atvejais mazéja iki 5 %, esant maksimaliems
legiravimo atvejams bendras $viesos atspindus nevirSija 15 %.
[14, 76, 78].

Sukurtos naujos medziagos, kuriy sudétyje yra molibdato jony ir
dvigubo Mg/Al sluoksniuoto dvigubo hidroksido (LDH), kurios
gautos naudojant nusodinimo metodg. IStirta ir jrodyta naujy
medziagy struktiira. Rentgeno difrakciné analizé parode, kad
gautos medziagos yra vienfazés grynos, suformuotas
sluoksniuotos dviguby hidroksidy struktiiros yra be jokiy
priemaiSy ir  patvirtino  Sios  gavimo  technologijos
perspektyvuma. Buvo nustatyta, kad Mg/Al santykis ir Mo suma
LDH priklauso nuo sintezés parametry ir salygy. Medziagos
gautos molibdato, kurio sudétyje yra LDH buvo iSbandytos kaip
katalizatoriai 2-adamantiliden(fenil)amino sintezéje. Buvo
parodyta, kad medziaga turinti molibdato jony su LDH Zymiai
pagerino produkto Sifo bazés iSeiga. Isamiis tyrimo rezultatai
pateikti straipsnyje [79].

1.1.1.19
(1.15.3)

Kalcio fosfato ir kity
kalcio junginiy sintezeés,
zoliy-geliy proceso ir
produkty tyrimas

Poréto (mikroporio ir mezoporio) kalcio hidroksiapatito
(Ca10(PO4)s(OH)2) pritaikymas labai platus tai ir biosensoriy
gamyboje, biomedicinoje kaip kaulo implanty gamyboje srityje
ir vaisty ne$¢jas, kaip katalizatorius ar chromatografijoje kaip
medziagy atskirimo fazé. Zoliy-geliy metodas buvo pritaikytas
sintetinti tokias kompozitines medziagas ar nanostruktiras ant
jvairiy padekly.

Nusodinimo metodu buvo susintetinti hidroksiapatito junginiai
savo sudétyje turintys karbonato jony bei tiriama jy struktiiros ir
kirstaliSkumo priklausomybé nuo medziagy iskaitinimo salygy.
Susintetinty junginiy sintezés temperatiira, kristaliné struktira ir
morfologinés savybés buvo tiriamos termogravimetrings,
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Rentgeno spinduliy difrakcinés, perSvieiamos elektroninés
mikroskopijos, infraraudonosios spektroskopijos ir Ramano
spektroskopijos analizés metodais. Karbonato ir kristalinés fazés
dalis susintetintuose junginiuose buvo nustatoma papildomai
atlickant IR ir Ramano spektry smailiy iSskaidymo ir
identifikavimo analiz¢. Gauti rezultatai parodé, kad naudojant
skirtingg medziagy kaitinimo rézimg galima kontroliuoti
kristalinés fazés laipsnj junginiuose. Projekto metu gauti
rezultatai publikuoti straipsnyje [80].

Nanodariniy kalcio junginiy nano-oksido, nano-hidroksido ir
nano-karbonato savybés skiriasi nuo mikro- ar makro-medziagy.
Jy didelis pavirsiaus plotas ir reaktingumas labai svarbus
sgveikai su pavirSiumi  pvz. katalizatoriy = gamyboje,
neutralizacijos procesuose gamybos procese ir medicinoje kaip
vaisty neSikliai, optoelektronikos medziagy gamyboje. Projekto
metu pasiiilytas naujas sintezés metodas gauti calcio junginiy
naodariniams. Naudojant skirtingus pirmtakus buvo susintetinti
kalcio  nano-hidroksidas,  nano-karbonatas,  nano-oksidas
nusodinimo i§ tirpaly, bei zoliy-geliy sintezés metodais.
Junginiai  charakterizuoti  rentgeno  diftakcinés analizés,
termogravimetrijos, skenuojancios elektroninés mikroskopijos ir
dinaminés Sviesos sklaidos tyrimo metodais. [vairiais metodais
gautos skirtingy dydziy kalcio junginiy nanodalelés, naudotos
celiuliozés pluosto Sarminimui nepazeidé plauso (skenuojanti
elektroniné mikroskopijos analiz¢), padidino pH verte iki 8,1-
12,1, sudaré pakankamg Sarminimo atsargg. Geriausi rezultatai
gauti sintetinant kalcio oksido nanodaleles zoliy-geliy biidu,
naudojant citrinos rtgsties ir kalcio nitrato pirmtakus. Gauti
vienfaziai milteliai (daleliy dydis 50-100) sonifikuoti 2-
propanolyje ir gautas Kalcio hidroksidas naudotas tolesniems
tyrimams. Medziaga panaudota popieriaus apsaugai ir
Sarminimui Barow metodu. Kaip stabilizatorius naudota Zelatina.
Palyginimui, popierius buvo Sarmintas komerciniu kalcio
hidroksidu naudojant ta patj Barow metoda, o taip pat komerciné
Sarminimo priemon¢ Bookkeeper. Gauti méginiai buvo dirbtinai
sendinti 90 °C temperatiroje 512 valandy ir iStirti. Nustatyta,
kad naudojant zoliy-geliy budu gautas kalcio oksido daleles ir
jas hidrolizuojant gauta suspensija geriausiai apsaugo popieriy
nuo sen¢jimo padariniy ja stabilizuojant zelatina. pH reikSmés
visy pavyzdZiy yra panaSios ir net po terminio sendinimo
didesnés nei 7 pH. Pasiiilytas sintezés budas tinkamas kalcio
junginiy nanodariniy sintezei, tyrimo rezultatai pateikti
straipsnyje [81] ir Kkonferencijose: YOCOCU (Youth in
conservation of cultural heritage), kuri vyko, 2014 m. geguzés
28-30, Agsu, Azerbaijane. Autoriai O. Dar¢anova, M. Tamuté, A.
Beganskien¢ ,,Calcium compounds for paper treatment™ ir
konferencijoje ,,Chemistry for Cultural Heritage*, 2014m. liepos
1-5 d. Vienoje. Autoriai: O. Darcanova, A. M. Bagocitteé,
A.Beganskien¢, A. Kareiva, ,,Calcium hydroxide nanoparticles
prepared by sol-gel method for paper deacidification*.

1.1.1.20
(1.1.5.4)

Pastaruoju metu titano oksido panaudojimas yra labai platus.
titano oksidas gali biiti naudojamas kaip katalizatorius, kuris
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Plony sluoksniy
formavimas i§ zoliy
tirpaly, apibudinimas ir
tyrimas

dalyvauja fotokatalitiniame vandens molekuliy skaldymo
metode, kuris naudojamas vandeniliui gamint Taip pat jvairts
taikymai medicinoje (protezavimas, danty implantai, kremai,
vaistai ir kt.); savaime nusivalantys pavir$iai; vandens valymas
nuo jvairiy organiniy medtiagy, mikroorganizmy; taikymas
baterijose.

Projekto metu dirbta dvejose mokslo kryptyse, t.y.
puslaidininkiniy skaidriy plonasluoksniy dangy sintezé ir
tyrimas bei neorganiniy biomedziagy sintez¢ ir savybiy tyrimas.
Pirmame etape cheminio nusodinimo biidu ant F:SnO2 dengty
stiklo padékly buvo nusodintos homogeniskos, vientisos ir
skaidrios TiO2 dangos. Nustatyti dangy nusodinimo
désningumai, iStirtos morfologinés ir struktirinés savybeés.
Susintetintos medziagos ir padengtos dangos buvo tiriamos
skenuojamos elektroninés mikroskopijos, Rentgeno spinduliy
difrakcinés ir Ramano spektroskopijos analizés metodais. Taip
pat, darbe buvo atlikti vandens konktaktinio kampo matavimai ir
jvertintos nusodinty dangy hidrofilinés savybés. Pasiiilytas
sintezés metodas, kurio déka suformuotos titano oksido dangos,
tinkamos naudoti fotokatalitiniy medziagy gamybai. Tyrimy
duomenys pateikti straipsnyje [5].

11121
(1.1.5.5)
Puslaidininkiniy ir silicio
dioksido nanodaleliy
sinteze ir tyrimas

Puslaidininkiniy nanodariniy ir hibridiniy sistemy taikymo sritis
tai naujy optiniy ir optoelektroniniy medziagy kirimas.
Tradicines elektronikos technologijas tolydzio turés pakeisti
fotonikos technologijos, kurios potencialiai yra pranasesnés tiek
realiai pasiekiama perduodamy signaly sparta, tiek, pagaliau, ir
kaina. Vienos i§ perpektyviausiy medziagy tai puslaidininkiniy
nanodariniy su aukso, sidabro ir kity metaly nanodalelémis
kompozicinés medZziagos, pasizymin¢ios didelio optiniu
netiesiSkumo ir kitomis unikaliomis savybémis.

Projekto darbo metu buvo susintetintos koloidinés sidabro
sistemos, istirtos sidabro nanodalelés ir jy savybés, tikintis
veliau jas pritaikyti sidabro nanodaleliy/polipirolo kompozity
tyrimams. Istirtas kraviu stabilizuoty sidabro nanodaleliy
nusodinimas i§ suspensijos, kurios sudétyje yra tanino riigsties,
ant Zzérucio padengto poli(alilamino hidrochloridu) (PAH)
sluoksniu. Pirmiausia dydzio pasiskirstymas, stabilumas ir
elektrokinetinés sidabro nanaodaleliy savybés buvo nustatytos
perSvieCiamu elektroniniu mikroskopu, dinaminés Sviesos
sklaidos metodu ir mikroelektroforezés pagalba. Sidabro
nanodaleliy nusodinimo kinetika esant Zinomam kiekiui tanino
buvo iSmatuota esant 107> M joninei jégai. Tyrimy iSsamesni
rezultatai pateikti straipsniuose [62].

Taip pat projekto metu buvo susintetinti aukso dariniai
optimizuoti sintez€s parametrai, bei  jvertinta optimizuota
polipirolo ir aukso nanodaleliy sintezés eiga ir parametry
schema. Pasitlyta nauja aukso nanodaleliy padidinimo bei jy
padengimo polipirolo sluoksniu metodika. Susidariusios aukso
nanodalelés buvo tiriamos spektrofotometriSkai, dinaminiu
Sviesos sklaidos metodu bei skenuojanciu elektroniniu
mikroskopu. Pradiniame tirpale aukso nanodaleliy dydis buvo 10
nm. | tirpalg su Siomis aukso nanodalelémis pridéjus aukso
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rugsties po 7 val. buvo stebimas jy padidé¢jimas iki 30 — 40 nm
diametro. Tyrimy rezultatai pateikti straipsniuose [60, 62].

Kompoziciniy medziagy sintezé ir tyrimas. Tyrimo metu
pasitlyta technologija gauti kalcio hidroksiapatito ir
kalcio/magnio hidroksiapatito kompozitui, kuris gautas iS
natiiraliy gamtiniy medziagy pieno milteliy. IStirtas kaitinimo
temperatiiros rezimas ir jo jtaka fazinei kompozity sudéciai.
Kompozity terminio skilimo (DCP) mechanizmas buvo tiriamas
naudojant terminés gravimetrinés analizés metodu (TGA) kartu
su diferencinés skenavimo kalorimetrija (TG-DSC). Faziné
sudétis, strukturiniai ir morfologiniai ypatumai galutiniy
produkty buvo tiriamas Rentgeno difrakcijos analizé
(Rentgenogramy), Furjé transformacija infraraudonyjy spinduliy
spektroskopija (FTIR) ir skenavimo elektroniniu mikroskopu
(SEM). Detalesni tyrimo rezultatai pateikti straipsnyje [82].

1.1.1.22
(1.1.5.6)
Silicio oksido,
puslaidininkiniy ar
kompozity sinteze ir
tyrimas

Naujy ferroelektriniy medziagy ir kompoziciniy medziagy naujy
ir sintezés metody ir technologijy kiirimas vienas i§ projekto
uzdaviniy. Retyjy Zemiy metaly gelezies granatas (RzFesO12)
turi platy pritaikymg dél savo unitaliy magnetiniy savybiy
pladiai taikomas kaip ferromagnetiné medziaga jvairiuose
magnetooptiniuose jrenginiuose, membranose ir filtruose.
Projekto metu pasitilytas ekonomiskas ir pigus sintezés metodas
gauti naujiems feromagnetiniams junginiams gelezies granatams
gauti. Naudojant kompleksodarius etandiolj ir glicerolj
vandengje terpéje zoliy-geliy metodu susintetinti nauji junginiai
Y3FesO12;YIG) ir (ThsFesO12;TblG). Termografimetriné analizé
buvo panaudota TbIG pradiniy geliy tyrimui ir strukttros
nustatymui. Sintezés parametry jtakos kristalinei gardeliai ir
struktiirai nustatyti naudota rentgeno spinduliy difrakciné
analizés (XRD) ir skenuojanti mikroskopijos (SEM) metodai.
Tyrimo rezultatai parod¢, kad vienfazis junginys YsFesO12
gautas naudojant 1,2-etandiolj pradinj gelj iskaitinus 1000° C
temperatiiroje. Tuo tarpu, Th3Fe5012 vienfazj garneta galime
gauti Zemesnéje temperatiiroje priklausomai nuo naudojamo
kompleksodario prigimties ir kiekio. Taip pat, nustatyta ir
parodyta, kad sintezés parametrai turi jtakos Siy kristalinty
morfologijai ir dydZiui [33].

Naujos kompozitinés medziagos ir tyrimai atlikti ieSkant naujy
keramikos restauravimo metody. Keramikai konservuoti naujas
konservavimo metodas ir naujos kompozitinés polimerinés
dangos buvo sukurtos naudojant Silres BS 16 prading medziaga.
Susintetinta nauja medziaga ir nauja konservavimo metodika
buvo pasiiilyta konservuojant keramikg i§ vienuolyno “San
Filippo di Fragala” (Sicilja, Italija). Palyginimui buvo paruosta
kompozitiné danga i§ pradinés medziagos Paraloid B-82, kuri
Siuo metu placiai naudojama konservavimo praktikoje. Tyrimo
metu buvo atlikti abiem medziagomis veikty pavyzdziy tyrimai:
SEM, TG, EDX, XRD metodais. Tyrimo rezultatai patvirtino,
kad kompozitiné danga pilnai padengé ir apsaugojo istoring
keramikg nuo iSorinio poveikio, parodyta, kad danga stabdo
keramikos senéjimo procesus, tyrimo rezultatai paskelbti
straipsnyje [84].
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Projekto uzdavinys Nr. 2 ""PaZangiy ultrasparc¢iosios, nuostoviosios ir mikrobangeés
spektroskopijos metodu vystymas bei juy taikymo riby plétra"

Vykdant poveikle 1.1.1.23, buvo sukurtas femtosekundinis
skirtuminés sugerties spektrometras, veikiantis su Yb:KGW
lazeriais, kuriy impulsy pasikartojimo daznis sickia 1-300 kHz.
UV/VIS/nIR sugerties registravimui moderniose spektroskopijos
sistemose naudojama plataus spektro spinduliuoté, gaunama
generuojant  baltos  Sviesos  superkontinuumg.  Tokios
spinduliuotés viduting galig riboja netiesiniai reiSkiniai (stabilus
vieno filamento kontinuumas gaunamas esant fiksuotali
kiekvieno impulso energijai). Todél daugelio kilohercy
pasikartojimo daznio sistemose zonduojanti spinduliuote
gaunama daug intensyvesné nei tradicinése 10Hz — 1 kHz
sistemose, o tai leidzia registruoti daug mazesnius

1.1.1.23 femtosekundinius sugerties pokycius. ISplétota metodika buvo
(1.2.1.1) komercializuota UAB ,,MGF Sviesos Konversija®, projektuojant
Pritaikyti ultrasparciosios | ir jvedant 1 rinka prietaisg ,Harpia“
skirtuminés sugerties (http://www.lightcon.com/products/product.php?ID=522, zitréta
metodika didelio 2015.09.10). Bandomieji eksperimentai molekulinése sistemose
pasikartojimo daznio ir puslaidininkiuose aprasyti [85] publikacijoje.
Yb:KGW lazerinei Siame darbe pademonstruota, kad InGaN/GaN kvantiniuose
sistemai Suliniuose kriivininky difuzijos koeficientas didéja, didéjant

kriivininky koncentracijai; §is reiSkinys koreliuoja su kriivininky
rekombinacijos sparta. Parodyta, kad kriivininkams virsijus
kriting koncentracija, difiuzijos greitis iSauga tiek, jog
kriivininkai ima pasiekti naujus rekombinacijos centrus ir
fotoliuminescencijos efektyvumas sumazéja.

Misy straipsnyje [86] aprasomas InAs/InGaAs kvantiniy tasky
pagrindu padaryto puslaidininkinio optinio stiprintuvo tyrimas.
Skirtuminés pralaidumo kinetikos lyginamos trijy bangos ilgiy
kvantiniy taSky stiprintuvuose, parodant, kad skirtuminés
sugerties signalus tokiuose optiniuose stiprintuvuose galima
registruoti  dar platesniame  spektriniame ruoZe negu
fotoliuminescencijos signalus.

Vykdant poveikle 1.1.1.24, sukurtas laiko fluorescencijos
spektrometras laiky intervalui nuo 300 fs iki 5 ps. Laiko skyros
fluorescencijos eksperimentinés metodikos reikSmingai papildo
kinetinés sugerties tuo, jog C¢ia signalai registruojami tik 1§
suzadinty buseny, todé¢l jy lyginimas su sugerties signalais

1.1.1.24 leidzia 1§ jy iSskirti suZadinty elektroniniy biseny nulemtus
(1.2.1.2) aspektus, ir atskirti juos nuo pagrindinés biisenos pokyciy (pvz.,

Sukurti kinetinés fotoprodukty susisformavimo).
fluorescencijos Sukurta laikinés fluorescencinés spektroskopijos sistema veikia
spektrometrg su laikine | su  didelio pasikartojimo daznio Yb:KGW lazerinémis
skyra ~300 fs ir sistemomis. Ji apjungia fluorescencijos daznio sumavimo ir laike
registruojamomis koreliuoty pavieniy fotony skai¢iavimo metodikas. Tai leidzia
trukmémis iki 5 ps apimti itin dideli dinaminj trukmiy diapazong. Sistema buvo
komercializuota ir jvesta ] rinkg bendradarbiaujant su UAB
,,MGF Sviesos konversija“
(http://www.lightcon.com/products/product.php?ID=524, zitiréta

2015.09.10)

Su sukurtu fluorescencijos spektrometru atlikti fluorescencijos
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gyvavimo trukmiy matavimai leido atlikti tyrimg, apraSytg [10]
publikacijoje. Istyrus kryptingai susintetinty polimetininiy dazy
serijy suzadintos biisenos dinamika, pademonstruota, kad
suzadintos bilisenos sugerties spektro maksimumas reikSmingai
priklauso nuo polimetininés grandinélés ilgio, o suzadintos
busenos gyvavimo trukme¢ tokiose molekulése galima keisti,
keiciant polimetininés grandinélés galines grupes. Atlikti
eksperimentai buvo papildyti kvantinés chemijos skai¢iavimais,
pagilinant stebimy reiskiniy teorinj supratima.

1.1.1.25
(1.2.1.3)

Atlikti mokslinius
eksperimentus su
molekulinémis sistemomis
(fotochrominiai junginiai),
nanostruktiromis
(kvantiniai taskai, Suliniai,
vielos) bei
puslaidininkiais

Atliekant ultraspar¢iuosius tyrimus su molekuliniais junginiais,
nanostruktiiromis ir puslaidininkiais buvo naudojami 1.1.1.23,
1.1.1.24, 1.1.1.31 poveiklése sukurti eksperimentiniai metodai,
todél prie ty poveikliy nurodytos publikacijos [85, 86] aktualios
ir $iai poveiklei. Jau iSvardinti rezultatai nekartojami.

[10] publikacijoje charakterizuojami  naujai  susintetinti
indolo[2,1-b][1,3]benzoksazino tipo fotochrominiai junginiai.
Parodyta, kad feniliniai pakaitalai prijungti prie indolo grupés
bazin¢je molekuléje (I-os grupés junginiai) stipriai iSplecia
fotoindukuotos btisenos spektra j raudong ir infraraudong
spektrinj diapazong, esmingai nepakeiciant kinetiniy molekulés
savybiy. Kita vertus, prijungus juos prie 4-0jo anglies atomo (Il
grupés junginiai), molekuliy persijungimo greitis padidéja.
Parodyta, kad pirmosios grupés junginiai yra fotostabilesni ir
pasizymi didesniu fotochromizmo kvantiniu naSumu, lyginant
tiek su baziniu junginiu, tiek su II grupés junginiais.
Publikacijoje  [87]  pristatyti  strukttriskai ~ modifikuoty
fotochrominiy indolo[2,1-b][1,3]benzoksazino tipo junginiy
ultrasparc¢iosios dinamikos tyrimo rezultatai. Spektroskopijos
duomenims paaiSkinti pasitlytas kinetinis ultraspar¢iosios
evoliucijos modelis, kuriame susiformuoja trumpai gyvuojantis
fotoproduktas, nedalyvaujantis  galutinéje  fotochromizma
lemiancioje reakcijoje. Galutinis fotoproduktas susiformuoja i$
S1 suzadintos biisenos nespinduliniu biidu per mazdaug 100 ps.
Susidares fotoproduktas terminés aktyvacijos keliu grizta i
pagrinding buseng per kelias deSimtis nanosekundZiy.

Indolo benzoksaziny fotochrominés reakcijos buvo tiriamos
zadinimo-perzadinimo-zondavimo  spektroskopijos metodika.
Straipsnyje [88] parodyta, kad suzadinus fotoprodukty j
aukStesne suzadintg biiseng, molekulés 1§ jos grjzta atgal |
pagrinding buseng ir dalis fotoprodukty gali biti priverstinai
grazinama atgal, nelaukiant deSimtis nanosekundZiy trunkancios
terminés aktyvacijos. Spektroskopiniams duomenims paaiskinti
pasiiilytas fenomenologinis modelis, aprasantis suzadinimo
dinamika ir pakartotinio zZadinimo jtaka jai.

Nuo pat indolo benzoksaziny atradimo, Sios molekulés buvo
laitkomos  fotochromiSkomis, jy trumpai gyvuojancius
fotoproduktus priskiriant biisenai su nutraukta C-O molekuline
jungtimi ir atviru oksazino Ziedu. Siame straipsnyje mes
pademonstruojame, kad toks apraSymas nepakankamai pagrjstas
spektrine informacija ir pateikiame eksperimentus, rodancius,
jog stebimg fotodinamika acetonitrilo tirpaluose gali lemti
tripletinés suzadintos biisenos. Tai patvirtino fotoprodukty
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gyvavimo trukmiy jautrumas deguonies koncentracijai tirpale.
Todél Sios molekulés neturéty buti laikomos fotochrominiais
jungikliais. Kita vertus, alkoholio tirpaluose be tripletiniy baseny
buvo stebima ir fotochromizmo dinamika, kurios spektriniai
pozymiai atitiko tuos, kuriy buvo tikimas molekuléms su atviru
oksazino Ziedu. Sie rezultatai pateikti straipsnyje [89].

1.1.1.26
(1.2.2.1)

Galingy $viesos impulsy ir
skaidriy optiniy medziagy
netiesinés sgveikos
skaitmeninis
modeliavimas

Teoriskai iStirtas skirtuminio daznio generavimas, naudojant
keturbang; maisyma kvantiniame trijy lygmeny sistemy
ansamblyje, kai salia draustino (dipoliniu artiniu) Suolio is
pagrindinés j auksciausia buiseng sistema turi optiskai aktyvy
zemo daznio suolj. Pirmasis daznis w. parenkamas matomame
ar artimajame infraraudonyjy bangy ruoze taip, kad baty
tenkinama dvifotonio rezonanso salyga, o antrasis wp — artimas
Suoliui | Zemesn¢ suzadintg biiseng. Nustatyta ir paaiskinta
resonansiSkai  stiprinamo  skirtuminio daznio generavimo
priklausomybé nuo zonduojan¢io impulso vélinimo (laiky
skirtumo tarp Zadinancio ir zonduojan¢io impulsy) Zenklo.
Pabréztas koherentinio stiprinimo, nesant uzpildos apgrazos
kvantingje sistemoje, vaidmuo (21st International Congress on
Photonics in Europe, Munich ICM, Germany 12 - 16 May 2013.
E. Gaizauskas ,,Selective probing of electronic and nuclear
coherences using time-resolved off-resonant  excitation of
Raman-active vibration modes*). Nustatyti désningumai
patvirtintas eksperimentiniais keturbangio maiSymo natrio
garuose tyrimais, iSmatavus Zymy parametrinio stiprinimo
prieauglj vélinant kaupinimg zonduojancio impulso atzvilgiu [3].
Sistemoje, kur koherentiskai zadinama zemo daznio biiseng yra
terahercy bangy ruoze (zadinant pvz. fonong) teoriSkai iStirta
terahercy bangy generavimo dinamika. Suristoji koherentiné
elektromagnetinio lauko ir fonony basena (poliaritoniné banga)
sukuriama  kaupinant  skirtingy dazniy ultratrumpaisiais
lazeriniais impulsais. Pirmasis daznis . matomame ar
artimajame infraraudonyjy bangy ruoze parenkamas taip, kad
buty tenkinama dvifotonio rezonanso sglyga, 0 antrasis wp —
artimas dvigubam kaupinimo dazniui (wp ~ 2wi). Kaupinimo
artiniu  jvertinta terahercy bangos generavimo dinamika
demonstruoja optinio lyginimo (optical rectification, angl.)
metodo realizavimo galimybes terpése su centrine simetrija.
Praktiskai  pasialytas metodas galéty bati  taikomas
technologiskai patraukliose optinio stiklo su jterptomis
puslaidininkiy nanodalelémis terpése, kurioms badingi optiniai
Suoliai j eksitonines baisenas, pasizymintys dideliu osciliatoriy
stipriu, o suzadinti koherentiniai eksitonai — ilga gyvavimo
trukme, palyginti su ultratrumpyjy kaupinanciy impulsy
trukmémis [33].

1.1.1.27
(1.2.2.2)
Aukstesniy eiliy optiniy
netiesiskumy bei
netiesiniy procesy dujose
ir lazeriu indukuotoje
plazmoje teorinis

Daugelyje netiesinés spektroskopijos sistemy zadinanti ir
zonduojanti spindulivot¢ gaunamos, naudojant netiesinius
optinius reiskinius, tokius, kaip antrosios ar treciosios harmoniky
generacija, dazniy maiSymas ar parametrin¢ $viesos generacija.
Visi $ie reiSkiniai pagristi antros ar trecios eilés optiniu
medZziagy netiesiSkumu, bet naudojant didelés galios lazerio
pluostus, gali pasireiksti ir aukStesniy (penktos ir dar didesniy)
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modeliavimas

eiliy netiesiniai optiniai reiSkiniai. Tod¢l, vykdant projekto
uzdavinius ir siekiant jo tikslo, buvo analizuojami aukStesniy
eiliy optiniai netiesiSkumai, bei jy jtaka dazniy maiSymui, trecios
harmonikos generacijai bei kitiems Zemesnés eilés procesams.
Tam buvo atlikti penktosios eilés netiesinio optinio jautrio
koeficienty skaic¢iavimai natrio garams [28], kurie yra atsakingi
uz treCiosios harmonikos generavimg, iSsigimusj SeSiy bangy
maiSyma, bei penktosios eilés netiesinj Kero efekta. Netiesinio
jautrio vertés buvo gautos, naudojant kvantinés mechanikos
perturbacijy teorijg atomo banginei funkcijai bei naudojant 12
zemiausiy energijos lygmeny vertes ir pateikiamos kaip bangos
ilgio funkcijos placiame spektriniame diapazone nuo jonizacijos
bangos ilgio 241,3 nm iki 2400 nm. Gauti duomenys gali biiti
naudojami toliimesniam jvairiy netiesiniy optiniy procesy
teoriniam modeliavimui. Be to, buvo atliktas ir femtosekundinés
trukmés lazerio impulsy sklidimo izotropinése terpése
modeliavimas. Nustatyta, jog nekolinearaus femtosekundiniy
Sviesos impulsy SeSiabangio dazniy mai§ymo metu ore galima
generuoti treCios optinés harmonikos spinduliuote, kurios
generacijos efektyvumas gerokai viSija tiesiogin] generacijos
procesa (K. Steponkevicius, V. Jarutis, and V. Vaicaitis. Quintic
Optical Nonlinearity in Frequency Tripling of Femtosecond
Laser Pulses. Conference “Photonl4”, Imperial College,
London, September 1-4, 2014). Be to, buvo parodyta, jog
naudojant nekolinearaus SeSiabangio dazniy maiSymo reiskinj,
galima jvertinti penktos eilés oro netiesiSkumo koeficienta [23]
bei eliminuoti konkuruojancius procesus, tokius, kaip plazmos ar
fazinés spektro moduliacijos, itakga. Siekiant iSsiaiSkinti Siy
procesy jtaka generuojamos spinduliuotés spektrinéms ir
energinéms charakteristikoms buvo sukurta skaitmeninio
modeliavimo programa, modeliuojanti pirmosios, antrosios ir
treciosios harmoniky sklidimg bei sgveika ore, aukstesniy eiliy
netiesiniy procesy, plazmos generavimg bei Siy procesy jtaka
generuojamos spinduliuotés parametrams [31, 34].

1.1.1.28
(1.2.2.3)
Placiajuosciy daznio
keitikliy tyrimas,
modeliavimas ir pro-
jektavimas

Projekto jgyvendinimo metu buvo atlikti keli eksperimentiniai
tyrimai. Pirmiausia surinktas ir iStirtas dviem pluoStais
kaupinamo parametrinio Sviesos stiprintuvo stendas. Tyrimas
buvo atliekamas su pikosekundiniais impulsais, tac¢iau pats
dvipluos€io kaupinimo principas tinka ir plataus spektro
impulsams stiprinti. Dviejy pluosty suvedimas itin mazais
kampais iki Siol dar nebuvo iSbandytas ir tyrimo metu parodyta,
kad S§is budas nors ir tinkamas tiek siaurajuoscio, tiek ir
pladiajuos€io signalo stiprinimui bei erdvinei moduliacijai,
taciau turi apribojimy praktiniu pozidiriu dél ne itin efektyvaus
kaupinimo pluosty suvedimo.

Taip pat buvo atliekamai itin placiy signaly parametrinio
stiprinimo tyrimai infraraudonojoje srityje. Atlikta netiesiniy
kristaly, tinkamy minéto spektrinio diapazono dazniy keitikliams
analizé. Su parinktais kristalus surinkta penkiy pakopy plataus
spektro Cirpuoty impulsy parametriniam stiprinimui artimojoje
bei viduriniojoje infraraudonojoje srityje skirta sistema.
Pademonstruotas labai plataus spektro Cirpuoty impulsy 2 pm
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srityje generavimo ir stiprinimo budas, o suspaustus impulsus
bty galima panaudoti ultrasparciajai  spektroskopijai
infraraudonojoje spektro srityje.

Be to, buvo vykdomi ir netiesiniy daznio keitikliy eksperimentai
panaudojant radialinés poliarizacijos konverterius ir S-tipo
fazines ploksteles.

Siy darby pagrindu buvo atspausdintos 4 mokslinés publikacijos
[21, 27, 30, 42] bei pristatytas kviestinis praneSimas
konferencijoje (R.Butkus, A.Piskarskas, ,,20 Years of Progress
in OPCPA®, Frontiers in Optics (FiO) 2012/Laser Science (LS),
Rochester, USA, spalio 14-18d., 2012).

1.1.1.29

(1.2.2.4)
Treciosios ir aukStesniy
eiliy optiniy harmoniky

dujose ir plazmoje tyrimas
bei gautos spinduliuotés
charakterizavimo
eksperimentai

Pagrindinis poveiklés tikslas — koherentinés ekstremalaus
ultravioleto spinduliuotés (XUV) Saltinio sukiirimas, leisiantis
ateityje realizuoti < 1fs laikinés skyros spektroskopijg ir
mikrodariniy vaizdinimg su skyra, pakankama registruoti
molekuliy erdving struktiirg.

Tyrimai buvo atliekami dvejose tampriai susijusiose Kryptyse: a)
. Tai didelés galios infraraudonosios spinduliuotés lazerinio
Saltinio auksStyjy harmoniky zadinimui sukiirimas, b) lazerinés
jrangos aukstyjy harmoniky zadinimui inertiniy dujy ciurksléje
ir XUV spinduliuotés registravimui suktrimas.  Projekto
vykdymo metu buvo sukurta itin didelés smailinés galios
impulsy S$altinis pasitelkiant c¢irpuoty impulsy parametrinio
stiprinimo. Sioje lazerinéje sistemoje apjungtos femtosekundinés
Yb:KGW lazerinés sistemos galimybes formuojant itin plataus
>250nm spektro ploc¢io uzkrato Saltinj bei pikosekundinés
Nd:YAG lazerinés sistemos galimybes pasiekti dideles impulsy
energijas. To déka placiajuosCio signalo impulsai buvo
sustiprinti iki 35 mJ energijos. Taip pat pademonstruotos
impulsy spudos iki <10fs galimybés. Sistema veikia 10 Hz
pasikartojimo daZniu, o impulsu smailiné galia virSija 3,5 TW.
Fokusuojant iSvadiné spinduliuote j 100 pm dydzio déme galima
pasiekti intensyvuma virsijantj 10*® W/cm?.  Parametrinio
stiprinimo  sistemos parametrai  detaliai  pristatyti  [32]
publikacijoje. Po to atlikti sistemos tobulinimo darbai jdiegiant
papildomus sistemos komponentus uztikrinancius  impulsy
neslio-gaubtinés fazés stabilizacija, kurie pateikti [57]
publikacijoje.

Ultravioletinés spinduliutés registracijos sistema sukurta XUV
spektrometro McPherson 248/310G pagrindu.. Spinduliuoteé ,
kurios fotono energijai siekia desimtis ar Simtus elektrovolty yra
sugeriama sklindant oru. Todél buvo suprojektuota ir
sukonstruota vakuuming sistema, kuri patikimai sumazina dujy
molekuliy skaic¢iy visame optiniame kelyje nuo kietos ar dujy
terpés bandinio, kuriame vyksta harmoniky generacija, iki
difrakcinés gardelés ir detektoriy liniuotés spektrui uzregistruoti.
Buvo atlikti tyrimai S$io spektrometro veikos parametrams
optimizuoti panaudojant vienos atmosferos slégio oro dujy
terpéje sugeneruotg trecCiosios ir penktosios harmonikos
spinduliuote Zadinant sglyginai maZo intensyvumo (5%10%
W/cm?) spinduliuote ties 1pum bangos ilgiu. Taip pat sukurta
bandinio pozicijos optinio pluosto kelyje nuotolinio valdymo
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sistema.

Artimiausiu metu planuojama pradéti atosekundinés trukmés
impulsy generacijos tyrimus. Tokiy impulsy panaudojimas
ypatingai jdomus sudétingy daugelio elektrony sistemy
tyrimams, kriivio judéjimo sudétingose molekulése valdymui ir
matavimui, taip pat tiriant elektrony koreliacijos mechanizmus.

1.1.1.30
(1.2.3.1)
Aukstesniy eiliy optiniy
netiesiskumy dujose
tyrimas. Trecios
harmonikos generavimo
dujose tyrimas ir
daugiafotoninés
spektroskopijos
eksperimentai

Treciosios optinés harmonikos generacija $§iuo metu yra vienas
patikimiausiy netieinés optikos metody, leidzianciy kurti Sviesos
Saltinius, spektro diapazonuose, kur tiesioginé lazeriné
generacija neefektyvi, ar i§ viso negalima. Naudojant tokius
Sviesos Saltinius spektroskopinése sistemose ypatingg svarbg
igauna generuojamos spinduliuotés kokybé (skéstis, spektriniai
parametrai ir pan.), kurig paprastai didele dalimi lemia
konkuruojantys netiesiniai optiniai procesai, jskaitant ir
aukstesniy eiliy optinius reiSkinius. Todél, siekiant projekto
tiksly buvo eksperimentiskai ir teoriSkai nagrin¢jama trecios
harmonikos generacija ore femtosekundinius lazerio impulsus
(800 nm bangos ilgio) fokusuojant jvairaus ilgo zZidinio nuotolio
lesiais [29, 34]. Eksperimentiskai uzfiksuoti dideli tiek
pirmosios, tiek treCiosios harmoniky spektriniai poslinkiai.
Pastebéta, kad, kai formuojama Sviesos gija triki, arba stebimas
vadinamas refokusavimas, $ie spektriniai poslinkiai tampa dideli
— vir§ 10 nm. Kai refokusavimo néra, spektriniai poslinkiai yra
mazesni, kas leidzia gauti geresnés spektrinés kokybés
spinduliuot¢. Papildomai spektrinés ir erdvinés treciosios
harmonikos signalo, generuojamo naudojant nekolineary $esiy
bangy maiSyma ore, savybés buvo Zymiai pagerintos, naudojant
du susikertan¢ius kaupinimo pluostus [23, 35], kas leido
registruoti S$eSiabangj dazniy maiSyma (penktos eilés optiniu
medZiagos netiesiSkumu grjstg procesg). Kei¢iamo intensyvumo
santykio zadinimo pluoSty naudojimas dauguma treciosios
harmonikos impulso energijos leido perkelti | vieng beveik
idealy Gauso pluosta, o bendras tokios treciosios harmonikos
generavimo efektyvumas padidé¢jo beveik 25%.

Sis procesas leido pasiekti auksta treGiosios optinés harmonikos
generacijos efektyvuma, o tai rodo, aukstesniy eiliy optiniy
netiesiSkumy svarbg vykstant didelio intensvumo S§viesos
impulsy ir netiesiniy medZiagy saveikai. Taip pat buvo atlikti ir
daugiafotoninés spektroskopijos natrio garuose eksperimentai
[3], kur nustatyta, kad rezonansinése terpése dvifotonio ir
vienfotonio zadinimo atveju medziagos poliarizacija iSlieka daug
ilgiau, nei ja suzading ultratrumpi zonduojantis ar Zadinantis
impulsai. Tikimés, jog S$iame tyrime gauti rezultatai leis
supaprastinti lazerio spinduliuotés dazniy keitiklius, veikiancius
keturbangio dazniy maiSymo izotropinése medZiagose principu.

1.1.1.31
(1.2.3.2)
Femtosekundinio
zadinimo-zondavimo

spektrometro IR sriciai
(3500-1000 cm™?) kiirimas

Vykdant S$ig poveikle sukurtas femtosekundinés priverstinés
Ramano sklaidos spektrometras, leidZiantis registruoti molekuliy
Ramano spektry pokyéius 200-3500 cm™ spektro srityje su
femtosekundine laikine skyra. Sis unikalus metodas papildo
standartines elektroninés laikinés spektroskopijos metodikas tuo,
kad suteikia informacijos apie struktiirinius pokycius
molekulése, vykstan€ius per pirmasias pikosekundes po
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suzadinimo. Spektrometras buvo pritaikytas tiriant suzadinimo
dinamika natiiraliuose ir dirbtinuose fotosintetiniuose molekuliy
kompleksuose. Buvo tiriami energijos pernasos vyksmai
peridinino-chlorofilo baltyme i§ Amphidinium carterae ir
karotino-ftalocianino molekulinéje diadoje. Eksperimentais ir
monte-carlo modeliavimu parodyta, kad suzadinimo pernasos
sparta i$ karotenoidy j cholorfilg ar ftaliocianing nepriklauso nuo
to, ar energijos akceptorius yra suzadintoje, ar pagrindinéje
biisenoje. Rezultatai paskelbti publikacijoje [22.] Siuo metu
spaudai rengiamos dar kelios publikacijos.

1.1.1.32
(1.2.3.3)

THz daznio laikinés
skyros spektroskopinés
sistemos kiirimas.
Medziagy sugerties
spektry matavimas ir
analizé¢ THz dazniy ruoze

Pagrindiné sudedamoji dalis THz daznio laikinés skyros
spektroskopinése sistemose paprastai yra placiajuostés THz
daznio spinduliuotés Saltinis. Todél, vykdant projekto uzdavinius
ir siekiant jo tikslo, pirmiausia buvo analizuojami jvairis tokios
spinduliuotés generavimo metodai. Remiantis atlikta literatiiros
apzvalga buvo pasirinktas THz generavimo bichromatiniais
lazerio impulsais (pirmoji bei antroji femtosekundinio Ti:safyro
lazerio spinduliuotés harmonikos) kuriamoje oro plazoje
metodas. Kadangi ne visi procesai, vykstantys tokios generacijos
metu yra iki galo suprasti, buvo atliktas atitinkamas teorinis
modeliavimas [31, 33]. Tam pirmiausia buvo analizuojama
zadinimo parametry (galios, intensyvumo, faziniy sarysiy) jtaka
THz generacijos efektyvumui bei generuojamos spinduliuotés
spektrui [31]. Terahercy generavimas buvo paaiskintas kaip
pirmosios (800 nm bangos ilgio) ir antrosios (400 nm)
harmoniky sgveikos generuojamoje plazmoje rezultatas.
Sukurtas supaprastintas teorinis modelis, apraSantis tiek
fokusuojamy pluosty antros harmonikos generacija BBO
kristale, tiek plazmos elektrony tankj bei srovés tankj veikiant
zadinamosioms spinduliuotémes. Siekiant paspartinti
skai¢iavimus, teorinis modelis buvo supaprastintas, nes
nejskaityta plazmos jtaka spinduliuotei, taciau parodyta, kad
eksperimentiskai gautos terahercy spinduliuotés energinés
priklausomybés gerai atitinka suskaiCiuotas teoriSkai (K.
Steponkevicius, V. Pyragaité, V. Smilgevicius, and V. Vaicaitis.
»Nonlinear phase shifts of bichromatic pump waves during
terahertz wave generation in air*. Munich, 2013 Conference on
Lasers and Electro-Optics Europe and International Quantum
Electronics Conference (CLEO/EUROPE-IQEC2013). Munich
ICM, International Congress Centre Munich, Germany, 12 - 16
May 2013).

Be to, teoriSkai buvo analizuojama ir keturiy bangy skirtuminio
daznio generacija centrosimetrinése medziagose legiruotose trijy
lygiy kvantinémis sistemomis [33]. Ypatingas démesys buvo
atkreiptas | terahercinés spinduliuotés generacija koherentinés
sgveikos salygomis, kai optiniy impulsy trukme yra trumpesne
nei dviejy ar trijy fotony rezonansiniy Suoliy indukuotos
koherencijos relaksacijos trukmé. Parodyta, jog koherentinis
keturiy bangy daZnio maiSymo reZimas pagerina spinduliuotés
generavimo efektyvumg THz dazniy diapazone (International
Conference on Advanced Laser Technologies, 6 — 10 October
2014, Cassis, France, E. Gaizauskas, ,,THz Generation by




34

Combined One- and Two-photon Resonant Excitations in an
Ensemble of Three Level Quantum Systems®).

Remiantis teorinio modeliavimo rezultatais buvo sukurta THz
daznio laikinés skyros spektroskopiné sistema, grindziama
lazeriu sukurtoje oro plazmoje generuojama placiajuoste THz
daznio spinduliuote. Si sistema leido registruoti jvairiy medziagy
pralaidumo spektrus 0,1-4 THz spektro ruoze (V. Pyragaité, K.
Steponkevicius, V. Smilgevicius, and V. Vaicaitis. Broadband
terahertz wave generation from laser-induced air plasma.
Conference “Photon14”, Imperial College, London, September
1-4, 2014).

1.1.1.33
(1.24.1)
Neempiriniy kvantinés
chemijos ir molekuliy
dinamikos programy
(molpro, molcas, vasp,
amber, gaussian ...)
otimizavimas Saulétekio
slénio superkompiuteriui.
Dirbtiniy Sviesa
surenkanciy ir
fotodinaminiy
molekuliniy sistemy
struktiiry ir spektriniy
savybiy kompiuterinis
modeliavimas

Sios poveiklés mokslinius tyrimus atliko 2 doktorantai ir vienas
moksly daktaras, darbai susij¢ su Ramano spektry modeliavimu
buvo atlikti bendradarbiaujant su Sakle Biologijos ir
technologijy  institutu  (Pranciizija), biojutikliy  teorinio
modeliavimo darbai kvantinés chemijos metodais — kartu su VU
Lazeriy centro mokslininkais. Darbui buvo naudojamas VU
atviros prieigos centro ,,HPC Saulétekis* superkompiuteris.
Buvo atlikti jvairiy karotenoidy ir polieno grandin¢liy Ramano
spektry ir elektroniniy sugerties spektry teoriniai tyrimai [25].
Buvo nustatyta: s-cis izomerizacijos atveju karotenoidy turin¢iy
galuose B-ziedus efektyvusis konjugacijos ilgis sumazéja, o
polieno grandinéliy padidéja; dél metilo grupiy prisijungusiy
prie polieno gramdinélés suskyla vi Ramano spektro juosta;
efektyvusis  konjugacijos ilgis all-trans polienuose ir
atitinkamuose all-trans karotenoiduose su vi Ramano spektro
dazniu Kkoreliuoja vienodai. Gauti rezultatai gerai sutampa su
eksperimentiniais duomenimis. IStyrus B-karoteno and 13,13'-
diphenyl-pB-karoteno Ramano spektrus buvo patvirtintas
galimyb¢ naudoti polieno grandin¢lés valentiniy virpesiy
Ramano spektrus nustatant karotenoidy savybiy kitima jvairiose
aplinkose, pvz. karotenoidams esant biologiniy makromolekuliy
apsuptyje[45].

Ramano spektro ir biojutikliy elektroniniy spektry modeliavimo
darby rezultatai buvo pristatyti mokslinése konferencijose (i$
viso 3 praneSimai dvejose tarptautinése konferencijose):

Du pranesimai Durham‘e, (UK) 15% Tankio funkcionalo ir jo
taikymy konferencijoje, 2013-09-09 — 2013-09-013, (A dft study
of resonance raman and optical absorbtion spectra of
carotenoids, M. Macernis, J. Sulskus, S. Malickaja, L. Valkunas,
B. Robert bei Study of Artificial Light Harvesting Antennae by
Quantum Chemical Methods, S. Malickaja, M. Macernis, J.
Sulskus, L. Valkunas) bei Nantes (Pranctzija) Fotoaktyviy
molekuliy modeliavimo konferencijoje, 2015-04-20 - 2015-04-
25 (Spectral properties of spiro[chromene-2,2¢-indolo] based
photochromic molecules, , J. Sulskus, S. Toliautas, S. Malickaja,
M. Vengris, L. Valkunas).

1.1.1.34
(1.2.4.2)
Naujy puslaidininkiniy
organiniy medziagy
charakterizavimas ir

Ypatingg vietg Sioje srityje uZima kalcio fosfatai, 1§ kuriy ypac
i§skirtinas kalcio hidroksiapatitas ((Cai0(PO4)s(OH)2, toliau -
CaHA). Jis vis placiau taikomas tiek moderniose technologijose,
tiek ir inovativioje medicinoje. CaHA, savyje turintis amorfinio
fosfato faze (ACP-CaHA) ir nano- struktiirizuotasis CaHA, buvo
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savybiy tyrimas
virpesinés ir BMR
spektroskopijos metodais

pagaminti VU Chemijos fakultete taikant zoliy ir geliy sintezés
metoda. Struktiiriniai abiejy junginiy hidroksilo grupiy
organizavimosi savitumai buvo nustatyti 'H ir 3P MAS
('magisko kampo sukimo'), *H-3!P kryzminés poliarizacijos (CP
MAS) BMR ir FTIR spektrometrijos metodais [45, 46].
Parodyta, kad nano-struktiirizuotajame CaHA, priesingai nei
ACP-CaHA, strukturiskai junginio karkase priristyjy—OH dalis
yra zymiai didesné uz hidroksilo grupiy i§ adsorbuotojo vandens.
Atlikta preciziska abiejy bandiniy BMR signaly kontiiry formos
analizé (> 4000 tasky kontiirui). Nustatyta, kad 3P BMR
spektry, tiek placiajuosCiy, tick MAS, signaly kontlirams yra
budinga Voigt'o forma. Tai reiskia, kad tiriamuosiuose
junginiuose prateka keli dinaminiai vyksmai, kuriy indéliai |
spektrinius kontiirus aprasomi Lorentz'o ir Gauss'o funkcijomis,
o ty vyksmy spartos gali biiti labai skirtingos. *H ir 3P sukinio ir
gardelés bei sukiniy relaksacijy trukmiy (T1 ir T2) matavimai
atskleidé ACP-CaHa junginyje labai sparcius sukiniy judesius.
Nustatytoji judesiy kambario temperatiiros artumoje (~ 300 K)
koreliacijos trukmé yra 7~ 7-107" s eilés. Kintamo MAS daznio
poveikis 3P signalo formai taip pat patvirtina, kad ACP-CaHa
junginyje vykstanciy judesiy laiko mastelis patenka j mikro- ar
netgi nanosekundziy skalés sritj [46]. Nano-struktiirizuotojo
CaHA nevienaly¢io anizotropinio signalo iSplitimo mastas 1220
+ 20 Hz puikiai dera su 1185 Hz verte, atitinkancia ‘H-3'P
sukiniy sgveikos skirstinio maksimuma, kuris buvo nustatytas
Siam bandiniui remiantis CP MAS kinetikos duomenimis [45].
Tam Siame darbe buvo sukurtas irpaskelbtas naujas dalinio
(riboto) sukiniy saveikos suvidurkinimo metodas. *H-3'P sukiniy
saveikos dinamika nano-struktiirizuotajame CaHA yra Zymiai
létesné (7~ 3.3-107° s) nei ACP-CaHA.

Prie naujos kartos medziagy, formuojanéiy nano- ir mezo
struktiiras priskirtini joniniai skys¢iai (toliau - JS). Projekto
vykdymo metu taikant BMR, FTIR ir Ramano spektrometrijos
metodus buvo iStirti relaksacijy ir protony su deuteronais
apykaitos vyksmai serijoje joniniy skys¢iy imidazolio pagrindu
[18, 47]. Svarbiausiais pasiekimais ¢ia laikytini:

1. Sukurtas naujas labai trumpy sukinio ir gardelés bei sukiniy
relaksacijos trukmiy matavimo metodas, panaikinantis akustinj
skambesj [47]. Metodas buvo pademonstruotas matuojant anjony
(CI7, Br) relaksacijy trukmes ir parodyta jy jtaka gryno JS
struktiirai. Kaip visai neseniai informavo Zurnalo Spectrochimica
Acta redakcija, $is straipsnis yra vienas labiausia persisiunc¢iamy
(download). Tod¢l ateityje galima tikétis ir gero jo citavimo
rodiklio. .

2. BMR ir Ramano spektrometrijos metodais iStirta anjony jtaka
vienam i§ aktualiausiy elementariyjy molekuliniy vyksmy -
protony ir deuterony apykaitai [18], o taip pat atlikti FTIR
eksperimentai su modelinémis sistemomis ir jy teoriniai
skai¢iavimai [16, 17, 48]. Irodyta, kad protony ir deuterony
apykaita nevyksta liotropinio jonogelio fazéje. Ji taip pat
nesukelia konformaciniy JS virsmy, kaip buvo teigiama ir
argumentuojama. Misy atliktieji Ramano sklaidos tyrimai kartu
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su kvantinés chemijos skai¢iavimais leidzia teigti, kad stebimi
pokyc¢iai Ramano spektruose yra stebimi ne dél konformaciniy
virsmy, o deél kai kuriy virpesiniy juosty poslinkio [18]. Siame
darbe buvo aptikta ir pirma karta paskelbta apie antrinj izotopinj
efekta joniniuose skysCiuose. ISvystytas matematinis didelés
amplitudés protono judesio apraSymo aparatas [16, 17, 48] bus
toliau taikomas vandenilinio ry$io JS sistemose tyrimuose.

1.1.1.35

(1.2.4.3)
Nanodariniy ir

mezoskopiniy struktiiry
charakterizavimas ir
savybiy tyrimas
virpesinés ir BMR
spektroskopijos metodais

Vykdant projekto uzdavinius buvo tobulinamas infraraudonosios
spektrometrijos metodas skirtas spinduliuotei nelaidziy bandiniy
tyrimui. Standartinis tokiy bandiniy tyrimo metodas registruoti
nuo bandinio veidrodiSkai atsispind€jusig spinduliuote ir
pritaikius ~ Kramers-Kroning vaizdavima gauti bandinio
infraraudonosios sugerties spektrus. Taciau Sis metodas tinka tik
labai mazai klasei bandiniy kuriy pavirSiaus nelygumai yra daug
mazesni uz zonduojancios spinduliuotés bangos ilgj. Realiuose
bandiniuose greta veidrodinio atspindzio, dél pavirSiaus
nelygumy vyksta ir difuzinis atspindys, dél kurio jtakos
nejmanoma korektiskai pritaikyti Kramers-Kroning vaizdavimo.
Tyrimy metu sukurta metodika kurig pritaikius pavyksta spektre
matematiSkai i$skirti veidrodinio ir difuzinio atspindzio
komponentus, ir rekonstruoti korektiSka sugerties spektra.
Sukurto metodo efektyvumas buvo pavizuotas tiriant inksty
akmeny cheming sudéti bei morfologija [15].

Dar viena labai aktuali Siuolaikiniy spektriniy tyrimy
problematika labai mazi tiriamosios medziagos kiekiai. Norint
gauti labai nedideliy medziagy kiekiy virpesinius spektrus
daznai naudojamos spektrinio signalo stiprinimo metodikos.
Viena tokiy pavirSiumi sustiprinta Ramano sklaida (SERS).
Projekto metu sukurta metodika kurios esmé parinkti tinkamus
sidabro nanodaleliy koloidus bei Siy koloidy ir bandinio
paruoSimo biidus skirtingiems objektams tirti. Metodikos
taikymas buvo pademonstruotas tiriant Slapimo nuosédy
cheming sudétj [38], Slapimo riigsties priemaisas tirpaluose (M.
Velicka, M. Pucetaite, J. Ceponkus and Valdas Sablinskas,
"Application of various colloidal SERS approaches for detection
of traces of uric acid", Global Biotechnology Congress-2015,
2015.07.22 — 25, Bostonas (JAV)) bei siekiant nustatyti
cheminius skirtumus tarp sveiky ir navikiniy audiniy [39].

Sékmingas SERS metodikos taikymas pademonstruotas ir tiriant
vienasienius anglies nanovamzdelius. D¢l rezonansinés saveikos
tiriant anglies nanovamzdelius Ramano sklaidos spektriniu
metodu, stebimos tik paties anglies nanovamzdelio salygotos
spektrinés juostos, taciau dél maZo intensyvumo nejmanoma
aptikti priemaiSy ar prie nanovamzdeliy chemoskai prisijungusiy
funkciniy grupiy. Projekto metu atlikti tyrimai parodé, kad
tinkamai panaudojus sidabro nanodaleliy koloida, galima
pasiekti SERS efekta prie nanovamzdeliy prijungtoms
cheminéms grupéms ir tokiu budu tinkamai parinkus koloido
koncentracija vieno spektrino matavimo metu gauti informacija
ir apie patj nanovamzdelj, ir apie prie jo prisijungusias chemines
grupes. Rezultatai pristatyti konferencijose: V. Sablinskas, J.
Ceponkus, I. Puodziuté, M. Pucetaité, U. Akbaba. Raman studies
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of environmental influence on G and D spectral modes in single
walled carbon nanotubes // International Conference on
Diamond and Carbon Materials 2013, 2013.09.02 05, Riva del
Garda, Italy ir J.Ceponkus, M. Velicka, M. Pugetaite,
V. Sablinskas. Study of SWCNT functionalization by means of
SERS // International Conference "SPIE Optics and Photonics-
2015", 2015.08.09-13, Sandiegas, JAV.

1.1.1.36
(1.2.4.4)
Liuminescenciniy ir kity
optiniy medziagy
strukttros savybiy
tyrimas virpesinés ir
BMR spektroskopijos
metodais

Tiriant medziagy struktiros savybes virpesinés ir BMR
spektroskopijos metodais pirma karta pritaikius ‘H BMR
impulsiniy gradienty metodg istirta ilgagrandziy joniniy skysciy
(JS) savoji difuzija [49]. Parodyta, kad temperatirinés difuzijos
koeficienty  priklausomybés tokioms medziagoms yra
Arrhenijaus tipo, nors ilgai buvo manoma, kad daugumai JS turi
galioti Vogel-Fulcher-Tammann (VFT) rezimas. JS difuzijos
koeficienty vandens tirpaluose tyrimai aiSkiai parodé
mezostruktiiry — miceliy formavimosi pradzios taska bei leido
nustatyti charakteringus agregacijos parametrus.

Be agregacijos, kitas svarbus faktorius, kuris labai jtakoja
optines  organiniy medziagy savybes yra molekuliy
konformacijos ir jy virsmai. Buvo istirti pasirinkty organiniy
darniy konformaciniai virsmai [50, 51, 52], taikant zemadaZnio
Ramamo ir FTIR spektrometrijg irzemy temperatiiry matricinio
izoliavimo eksperimetus. Skurtas originalus spektriniy konttry
atskirimo metodas taikant vyriausiyjy komponenty analize [50].

1.1.1.37
(1.25.1)
Aukstatemperatiiriy
superlaidininky,
feroelektriniy oksidy
sluoksniy laidumo ir
triuksmo charakteristiky
tyrimai placiame
temperattiriniame
intervale

Jgyvendinant $ios poveiklés uzdavinius buvo atlikti BaTiOs-
CoFe204 ir BaTiO3z-NiFe20s4 kompozitiniy keramiky zemo
daznio triukSmo charakteristiky tyrimai temperatiros, artimos
Siose medziagose stebimy faziniy virsmy temperatiirai, srityse.
Siais tyrimais buvo siekiama nustatyti multiferoinémis
savybémis pasiZymin€iy medziagy budingas Zemadaznio
triukSmo  charakteristikas, atskleisti  fizikinius  vyksmus
vykstancius fazinio virsmo metu.

Medziagos, turin€ios ir feroelektriniy, ir feromagnetiniy savybiy
bei pasizymincios didele dielektrine skvarba, yra aktualios
aukstos kokybés rezonatoriy, kondensatoriy, atminties ir kity
jtaisy gamybai. [diegiant naujas medziagas yra svarbu jas
visapusiskai istirti. Zemo daZnio triuk§mo charakteristiky
matavimas yra itin jautrus metodas, atskleidziantis fizikiniy
vyksmy, vykstanciy jvairiose medZziagose, savybes.

Nustatyta, kad fazinio virsmo srityje (temperatiiros skal¢je) yra
biidingas atsitiktinis telegrafinis triuk§mo signalas. AStris 3-4
atsitiktinio telegrafinio signalo pikai kiekvienai medZiagai
stebimi siauruose temperatiiros intervaluose. Sios temperatiiros
vertés yra srityje, kur stebima ir dielektrinés skvarbos anomalija
(rodanti, kad vyksta medZiagos persitvarkymas). IS triukSmo
charakteristiky nustatytos biidingosios vyksmy, lemianciy §j
atsitiktinj telegrafinj triukSmo signala, trukmés yra (0,1+1) ms.
Dielektrinés  skvarbos maksimumas apima gan placig
temperatiros srit]. TriukSmo charakteristiky tyrimas leido iSskirti
kelis atskirus fazinio virsmo etapus siauruose temperatiiros
intervaluose.
Nevykstant virsmui tirtosioms

faziniam kompozitinéms
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keramikoms budingas 1/f triukSmas yra nulemtas daugelio
vyksmy, su placiai pasiskirsciusiomis relaksacijos trukmémis,
superpozicijos.

Tyrimy rezultatai pristatyti 2 praneSimuose tarptautinése
konferencijose ,,EcoBalt“ ir ,TriukSmy ir fliuktuacijy
konferencija®“ (J. Matukas, S. Pralgauskaité, R. Grigalaitis,
J. Banys, F. M. M. Alawneh, V. V. Shvartsman, D. C. Lupascu,
M. M. Vijatovi¢ Petrovi¢, J. D. Bobi¢, B. D. Stojanovi¢, “Low
frequency noise characteristics of BaTiOz composites at phase
transition”, EcoBalt, Vilnius, 25-27 Oct. 2013; S. Pralgauskaite,
J.  Matukas, R. Grigalaitis, J.Banys, 1. Zamaraité,
M. M. Vitajovic Petrovic, J. D. Bobic, B. D. Stojanovic, “Low
frequency noise characteristics of BaTiOs-NiFe;Os composites
at phase transition”, 23" Int. Conf. Noise and Fluctuations,
Xi’an, China, 2-5 June 2015).

1.1.1.38
(1.25.2)
Optoeletroniniy dariniy
optiniy ir elektriniy
fliuktuacijy matavimai,
spekriné ir koreliacine
analize

Pleciantis elektromagnetinés spinduliuotés Saltiniy ir detektoriy
panaudojimo sritims (jvairts jutikliai, vaizdy kiirimo prietaisai
naudojami medicinoje, moksliniuose tyrimuose, saugumo
sistemose), did¢ja ir jsisavinamas spinduliuotés bangos ilgio
diapazonas. Tokiems, visus reikalavimus atitinkantiems:
jautriems, mazy matmeny, ilgaamziams, veikiantiems kambario
temperatiiroje ir kt., optoelektronikos jtaisams kurti naudojamos
naujos medziagos ir nauji dariniai (taip pat ir kvantiniai
dariniai). Zemo daznio (10Hz — 20kHz) triuk§mo
charakteristiky tyrimai pasitarnauja trejopai: atskleidziant
fizikinius vyksmus vykstancius jtaiso darinyje, nustatant
uzauginty sluoksniy ir jy pavirSiy kokybe (kuri jtakoja jtaiso
ilgaamziSkuma) ir jvertinant signalo ir triukSmo santykj (kuris
yra svarbus detektoriy parametras). Triuk§my tyrimy suteikta
informacija jgalina tobulinti optoelektronikos jtaisy dizaing ir
auginimo technologija.

Atlikti jvairios sandaros GaN, InGaN, AllnGaP skirtingo
spinduliuotés bangos ilgio (taip pat ir baltos Sviesos) Sviesos
diody Zemo daZnio triukSmo charakteristiky (optiniy ir elektriniy
fliuktuacijy bei koreliacijos koeficiento tarp optinio ir elektrinio
triukSmy) tyrimai diodams sen¢jant [36]. Nustatyta, kad Sviesos
diodams sen¢jant de¢l defekty daugéjimo did¢ja nuotekio srove —
Sie  senéjimo procesai atsispindi elektriniy  fliuktuacijy
matavimuose ir voltampering¢je charakteristikoje mazos sroves
srityje. Nuotekio sroviy jtaka Sviesos diodo spinduliuotés
charakteristikoje nepastebéta.

Istirtos InGaAs nesimetriniy ,,peteliSkés* formos diody,
naudojamy kaip spinduliuotés detektoriai teraherciniy dazniy
srityje, Zzemo daznio triukSmo charakteristikos [40]. Nustatyta,
kad triukSmy Saltinis Siuose dariniuose yra defektai InAs
monosluoksnyje uzaugintame InGaAs ir InP pagrindo
tarpsluoksnyje, t.y. triukSmo intensyvumg lemia sluoksniy
auginimo kokybeé.

Sratinis  triuk§mas, pasizymintis ,baltu“ spektru, yra
neatsiejamas diodiniy dariniy triuk§mo S$altinis ypa¢ svarbus
spinduliuotés detektoriams, nes nulemia jy jautrj. Todél
analizuojant detektoriy triukSmo charakteristikas yra svarbu
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nustatyti ,balto* triukSmo Saltinius: Siluminis ar Sratinis
triukSmas yra stebimas. Eksperimentiniai jvairiy diodiniy dariniy
triuk§mo charakteristiky tyrimai parodé, kad Sotkio ir pn
sandiiros diody ,,balta” triuk§ma galima aprasyti kaip Silumines
netiesinio elemento fliuktuacijas. O tuneliniy diody atveju
papildomai reikia jskaityti ir Sratinj triukSma [24,41].

1.1.1.39
(1.2.5.3)
Mikrobangé nanostanaty
dielektriné spektroskopija
bangolaidinése linijose
(8GHz-120GH?z)

Sios poveiklés tikslas buvo nustatyti dielektrinés dispersijos
ypatumus naujai  susintetintuose BaSnOsz ir BaxSnO4
nanostruktirinése keramikose. Darbas buvo atlieckamas kartu su
Chemijos fakulteto Bendrosios ir Neorganinés Chemijos
katedros mokslininkais. Pirmiausia buvo istirtos susintetinty
keramiky Zemadaznés dielektrinés savybés ir nustatyta, kad
faziniy virsmy Siose medziagose nestebima, todél ir
aukStadazniai dielektriniai tyrimai neturi prasmés. Detaliai
minéty medziagy gamyba bei charakterizavimas apraSyti
straipsnyje [20]. IS ankstesniy tyrimy buvo zinoma, kad
SraSn207 medziagose biity galima dipoliné tvarka, taciau iki Siol
jokiy elektriniy tyrimy su jomis nebuvo atlikta. Buvo nuspresta
susintetinti AsSn.O7 (A =Ca, Sr, Ba) medziagas ir istirti jy
strukttirines bei dielektrines savybes. Bandiniy milteliai buvo
gaminami kietyjy faziy metodu ir sintetinami 1400 °C ir 1500 °C
temperatiroje. Gautos keramikos buvo tiriamos pirmiausia
zemadazne dielektrine spektroskopija. PaaiSkéjo, kad viena i§
anomalijy, stebima dielektriniuose  SraSn,O7  spektruose
veikiausiai susijusi su struktriniu virsmu 390 K temperatiiroje.
Kadangi i§ teoriniy skai¢iavimy, atlikty kity grupiy, iSplaukia,
jog Sios medziagos turéty buti feroelektrinés, buvo pabandyta
stebéti dipolinés poliarizacijos perjungimg. Deja, 120 kV/cm
lauko tam neuzteko (auksStesnio lauko bandiniai neatlaiké). Tai
gali reiksSti, jog medziagos yra polinés, taciau ne feroelektrinés,
bet piroelektrinés. Tai paaiSkinty maza dielektrinés anomalijos
verte bei reikSty, jog mikrobangiai Sios medziagos tyrimai yra
netikslingi.

1.1.1.40

(1.2.5.4)
Nanostanaty dielektiniy
spektry spektroskopija,

pritaikant ar
modifikuojant

egzistuojancius teorinius

modelius

Projekto vykdymo metu bendradarbiaujant su Chemijos
fakulteto Bendrosios ir Neorganinés Chemijos katedros
mokslininkais  buvo susintetintos BaSnOz ir BaxSnOs

nanostruktiirinés keramikos. BaSnOz yra placiatarpis perovskito
strukttiros puslaidininkis. Yra zinoma, kad ASnOs (kur A = Ba,
Ca, Sr, ...) gali buti naudojami, kaip jvairiy dujy sensoriai,
potenciallis elektrinés ir/arba cheminés energijos keitikliai ir
pan., todel buvo idomu istirti jy elektrinio impedanso savybes,
juolab, kad tokiy tyrimy nanostruktiriniams BaSnOs iki S$iol
nebuvo atlikta. Ba2SnOs yra tetragoninés struktiiros kambario
temperatiiroje ir ilgai buvo laikomas antrine BaSnOs faze, taciau,
ieSkant naujy medziagy ir naujy taikymy, pvz. multiferoikams,
imta ieSkoti naujy, ne perovskito struktiiry su pagerintomis ar
aplamai naujomis savybémis.

Nanometriniai zoliy geliy metodu gauti BaSnOsz ir BaxSnOs
milteliai buvo supresuoti ir sukepinti 800 °C ir 1000°C
temperatiiroje. Jy elektrinés savybés buvo tirtos HP4284
impedanso matuokliu. Dielektriniy spektry analizé parodé¢, kad
né¢ vienoje 1§ tirty medziagy dielektriniy anomalijy nestebéta
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visame matuotame temperatiiry ruoze. Abiejy tipy keramikos
jautrios aplinkos drégmei (potencialiis taikymai drégmés
jutikliams). BaSnOz stebimi du el. kravio pernasos
mechanizmai, o Ba2SnO4 — vienas. Buvo nustatyta, kad abiejose
medziagose nuolatinés sroveés laidumas yra termiskai aktyvuotas
ir apskaiciuotos atskiry procesy aktyvacijos energijos bei aptarta
Siy laidumo procesy prigimtis. Daugiau informacijos pateikta
[20] straipsnyje.

Projekto uZzdavinys Nr. 3 ""PaZangiy puslaidininkiniy technologijy vystymas bei ju
taikymas opto- ir nanoelektronikos proverzio kryptyse"

1.1.1.41
(1.3.1.1)
GaN kristaliniy sluoksniy
augimo tyrimai ant Al,O3
pagrindo

Siuo metu cheminio nusodinimo i§ metalorganikos gary fazés
(MOCVD) GaN auginimo technologija ant Al>Os pagrindo yra
komercializuojama  pasauliniu ~ mastu.  Pagrindiné  Sios
technologijos taikymo sritis yra naujos kartos didelio
efektyvumo  optoelektroniniai prietaisai. GaN  kristaliniy
sluoksniy auginimo tyrimy poveikl¢je buvo tiriami Vilniaus
universiteto taikomyjy moksly institute (VUTMI) stori iki Spum,
MOCVD metodu uzauginti kristaliniai sluoksniai. Lygiagreciai
tyrimo metu buvo optimizuojami auginimo parametrai.
Galutiniame etape ant Al,Os pagrindo buvo suformuota
daugiasluoksné struktiira, sudaranti optoelektroninj prietaisg
Sviesos dioda [44] (angl. Light emitting diode LED). Diodo
emituojamas bangos ilgio maksimumas buvo melynoje srityje
ties 424 nm. Tokios kompleksinés struktiiros analizei buvo
naudojamas skenuojantis elektroninis mikroskopas (SEM),
kuriame yra galimybé registruoti elektrony pluostelio suzadinta
srove (EBIC). Tyrimo metu buvo kei¢iama elektrony pluostelio
energija nuo 5 iki 20 keV bei jo jsiskverbimo gylis | bandin;.
Tokiu biidu buvo registruojami turiniai defektai, esantys
skirtingame bandinio storyje. Gyliau esantys defektai buvo
heksagoninés formos, tarpusavyje atskirti terasomis. Buvo
nustatyta, kad terasos susidaré¢ formuojant aktyvy Sviesos diodo
sluoksnj. Esant 5 keV elektrony pluostelio energijai informacija
buvo gauta i§ bandinio pavirSiaus, kuriame matési pavirSiaus
netolygumai bei dislokacijos. Straipsnyje [44] publikuotas
metodas leido neardancios kontrolés metodu tirti daugiasluoksne
optoelektroninio prietaiso ant Al,Os pagrindo struktiira.

1.1.1.42
(1.3.1.2)
GaN kristaliniy sluoksniy
augimo tyrimai ant Si
pagrindo

Daugumos Siuolaikiniy mikroprietaisy pagrinda sudaro silicis.
Jis yra pigesnis uz turinj GaN bei safyrg, todel GaN
technologijos integravimas gaminant silicio mikroschemas
sulaukia vis didesnio mokslo visuomenés susidomeéjimo.
Epitaksinis GaN dangy auginimas ant silicio yra komplikuotas
del keliy priezasCiy: kristalinés gardelés nesutapimo, terminio
plétimosi koeficienty skirtumo bei cheminés reakcijos tarp galio
bei silicio. Dél 8iy priezasCiy atlieckant GaN auginima ant silicio
reikalingas tarpsluoksnis. Sioje poveikléje GaN auginimams ant
silicio MOCVD metodu Vilniaus universiteto taikomyjy moksly
institute buvo naudojami amerikie¢iy kompanijos Translucent
Inc. molekulinés epitaksijos biidu suformuoti AIN bei retyjy
zemés metaly tarpsluoksniai, tokie kaip Gd2O3, Er.0s. Atlikus
charakterizavimg buvo nustatyta, kad tiek AIN, tiek retyjy zemés
metaly tarpsluoksniai gali buti taikomi auginant galio nitridg
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MOCVD metodu [26]. Véliau panaudojant retuosius zemes
metalus buvo suformuotas optinis elementas Bragg veidrodis,
kurio maksimalus atspindys yra meélynoje regimosios $viesos
srityje. Ant silicio pagrindo suformuotose Sviesos dioduose Sis
optinis elementas padidinty emituojamos Sviesos kiekj, kadangi
silicio kryptimi sklindanti Sviesa blity ne sugerta, o atspindéta.
Projekto metu gautuose bei publikuotose rezultatuose [37] buvo
lyginamos dviejy tipy Bragg veidrodziy struktiros ant silicio.
Ant §iy struktiry MOCVD metodu buvo suformuotos GaN
dangos. Auginimas buvo atlickamas keliais etapais keiciant
temperatirg.  Taikant  kompleksinius  tyrimy  metodus:
spektroskopijos, skenuojancios bei prasvieciancios elektroninés
mikroskopijos buvo nustatyta, kad Bragg veidrodis, sudarytas i$
Er,Os yra stabilus, taciau veidrodis sudarytas 1§ Gd20s3
degraduoja virsijus 950 °C temperatiirg.

1.1.143
(1.3.1.3)
Kompleksiniai GaN
sluoksniy tyrimai siekiant
jvertinti jy elektrine
kokybe ir nepusiausviryjy
kriivininky dinamika

Kravininky gyvavimo trukmé yra labai svarbus prietaisuose
naudojamy puslaidininkiniy medziagy parametras, kuris nulemia
ju kertinius parametrus: pavyzdziui, veikimo sparta, galia,
elektrinj ar optinj efektyvumg. Puslaidininkiniy medZiagy
augintojams ir prietaisy gamintojams yra itin svarbu nustatyti,
kurie technologiniai parametrai nulemia kriivininky gyvavimo
trukme. Daznai krivininky gyvavimo trukmé gali bati
naudojama  kaip tiesioginis  puslaidininkiniy medziagy
defektiSkumo  rodiklis.  Glaudus technology ir tyréjy
bendradarbiavimas yra raktas j sékme kiekvienai besivystanciai
puslaidininkinei technologijai.

Tiek puslaidininkiniy medziagy augintojams, tiek prietaisy
gamintojams yra aktuali informacija apie kravininky gyvavimo
trukme visame puslaidininkinés plokstelés plote. Gyvavimo
trukmei nustatyti naudojami standartiniai fotoliuminescencijos
su laikine skyra, laisvakriivés sugerties ar mikrobangy atsako
tyrimy metodai suteikia itin gerg laiking skyrg (~1 ns) ir erdving
skiriamgja geba (~10 pum). Taciau norint iSmatuoti kriivininky
gyvavimo trukmes 2 coliy diametro puslaidininkinéje ploksteléje
reikeéty skenuoti taskg po tasko ir tai uZtrukty pakankamai ilgg
laiko tarpa. Mes pasiiléme naujoviska kriivininky gyvavimo
trukmés skenavimo metodg, kai vienu matavimu yra
iSmatuojamos kriivininky gyvavimo trukmeés dideliame plote
(~1x1 cm) su pakankamai gera erdvine skyra (~5 um) [7].
Naujame metode zonduojantis pluostelis optinio teleskopo
pagalba iSpleiamas, o laisvakrivés sugerties relaksacija
registruojama ne standartiniu taSkiniu detektoriumi, taciau
panaudojama CCD kamera su elektriSkai vélinamu (100 ps
tikslumu) nuskaitymu. Gauti rezultatai leido jvertinti HVPE
blidu uzauginto GaN sluoksnio kristaling kokybe, bei pasitlyti
nespindulinés rekombinacijos mechanizma [7].

Taip pat paZzangiis optiniai, kontakty nereikalaujantys ir
neardantys tyrimy metodai, tokie kaip dinaminiy difrakciniy
gardeliy, buvo panaudoti sintetiniy deimanty tyrimams [8].

1.1.1.44
(1.3.1.4)
Iitirti MOCVD biidu

Vykdant poveikle buvo istirti skirtingo storio (2.4-25.5 um)
MOCVD biidu iSauginto GaN bandiniai siekiant nustatyti
sluoksniy kristalitinés struktiros kitimus ir dislokacijy tinklo
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auginamy GaN sluoksniy
kristaliting struktiirg
varijuojant auginimo
rezimus, siekiant jvertinti
pixel-detektoriams
tinkamy kristaliniy sri¢iy
geometrinius matmenis
bei foto-elektrines
charakteristikas

formavimasi varijuojant auginimo rezimus. Buvo iStirti
krivininky  efektinés gyvavimo trukmeés  kitimai  per
nespindulinés rekombinacijos centrus. Aptikta, kad kinetiky
forma atspindi medziagos netvarkumg dél augimo defekty tinkly
susidarymo. Buvo parodyta [19], kad didinant MOCVD epi-GaN
sluoksnio storj, medziagos netvarkumo faktorius mazéja. Taip
pat atskleista, kad dél rekombinacijos ant sitiliniy dislokacijy
pavir$iaus, kriivininky rekombinacijos trukmés GaN sluoksnyje
gali sutrumpéti iki pikosekundiniy verciy. Tai daryty GaN
medZziagg netinkama pixel-detektoriy formavimui. Parodyta, kad
suformavus MOCVD epi-GaN sluoksniu, kuriy storis yra
didesnis uz 10 um, dél kristalineés strukttiros tvarkumo iSaugimo,
rekombinacijos trukmés pailgéja iki sub-mikrosekundiniy
verciy, ir tai visiSkai priimtina dreifiniy detektoriy formavimui
plonasluoksniniuose GaN dariniuose. Taip pat istirtos spektre
iSskirtosios ~ fotoliuminescencijos  kinetikos  Siuose GaN
dariniuose [19], ir parodyta, kad spindulinés rekombinacijos
trukmés ilgéja mazinant suzadinimo intensyvumg. Tai atskleide
galimyb¢  formuoti  dvigubos  paskirties  detektorius,-
scintiliatorius bei kriivio surinkimo prietaisus daleliy pixel-
detektoriy formavimui. Kaip supaprastinta ir pigesné alternatyva
GaN sluoksniams, buvo iStirti CdS-Cu2S hetero-sandiriniai
dariniai [9], kuriuose neiSkyla problemos, budingos GaN
elektrody ir sandiiry formavimui. Parodyta, kad CdS-Cu,S
hetero-sandiiry charakteristikos yra panasios j tokias, iSmatuotas
MOCVD epi-GaN sluoksniuose, - biudingas polikristalinés
struktiiros netvarkumas, yra tinkamas elektrinis laidumas ir gana
didelis liuminescencijos efektyvumas. Sie CdS-Cu.S hetero-
sandiriniai dariniai gali buti suformuoti pigia, santykinai
zematemperatiirine (<280 C) cheminio nusodinimo technologija.
Atskleista [19], kad  CdS-Cu.S hetero-sandiriniy dariniy
charakteristikos Zenkliai priklauso nuo sluoksniy storio ir
kristality dimensijy. ISskirtos trijy tipy struktiiros, kuriy
parametrai prognozuojamai kinta, varijuojant technologinj
rezimg (temperatirg 220- 260 C intervale, ekspozicijg). IStirtas
vyraujan¢iy defekty spektras [9]. IStita MOCVD epi-GaN ir
CdS-CuzS hetero-sandiiriniy  dariniy esminiy elektriniy ir
fotoliuminescencijos charakteristiky evoliucijos koreliacija
apSvitos protonais (in situ) metu [PK1 T.Ceponis, E.Gaubas,
J.Pavlov, and A.Tekorius, In situ variations of the scintillation
characteristics in GaN and CdS layers under irradiation by 1.6
MeV protons. Material presented at 19" International
Conference on lon Beam Modification of Materials (IBMM),
Leuven, Belgium, September 14-19, 2014; Book of IBMM
abstracts, PA82, ISBN: 9789082271805-910]. Parodyta [PK1],
kad fotoliuminescencijos ir elektriniy charakteristiky (laidumo,
kriivininky rekombinacijos parametry) degradacija, didéjant
apSvitos skvarbiaisiais (iStirtam sluoksniy storiy intervalui)
protonais jtékiui, koreliuoja. Atskleista, kad wvisgi, GaN
medZiagos netvarkumas didéja, augant apsvitos jtekiui, kai CdS-
CuzS hetero-sandiriniy dariniy tvarkumas didéja. Tai pagrjsta
fraktalinés dimensijos kitimais, kai pradzioje itin netvarkus CdS-
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CuzS darinys homogenizuojasi, sukirus radiacinius defektus,
kurie tampa vyraujanciais kanalais spindulinés ir nespindulinés
rekombinacijos procesy parametrizavime. MOCVD epi-GaN
sluoksniai turi kristaling struktiirg, kur netvarkumg nulemia tik
augimo dislokacijy tinklai. Didinant apsSvitos jtékj, augantis
radiaciniy defekty tankis GaN, veikia sinergiSkai didindamas
medziagos netvarkumg. ISnagringjus radiaciniy defekty in situ
evoliucija buvo jvertinta [PK1] ir defekty susidarymo sparta
Siose GaN bei CdS-CuzS medziagose bei kriivininky pory
(kurios ir nulemia pixel-detektoriy signaly formavima)
sudarymo hadronais efektyvumas.

1.1.1.45
(1.3.1.5)
Paruosti elektrody bei p/n
sluoksniy formavimo
technologija sub-
mikroninés topologijos
detektoriy grandynams
projektuoti. ISnagrinéti
jvairiy konfigiiracijy (pin,
kondensatoriniy) Ramo
sroves detektavimo
jrenginiy GaN pagrindu
efektyvuma

Buvo iStirta barjerinés talpos sandirinivose CdS—Cu2S
dariniuose kaita [2] varijuojant medZziagos formavimo
technologinius rezimus, nes kaip parodyta [PK1 T.Ceponis,
E.Gaubas, J.Pavlov, and A.Tekorius, In situ variations of the
scintillation characteristics in GaN and CdS layers under
irradiation by 1.6 MeV protons. Material presented at 19"
International Conference on lon Beam Modification of Materials
(IBMM), Leuven, Belgium, September 14-19, 2014; Book of
IBMM abstracts, PA82, ISBN: 9789082271805-910], daleliy
detektoriy degradacijos charakteristikos MOCVD GaN bei CdS—
Cu.S koreliuoja. Buvo parodyta [2], kad barjerinés talpos
parametrai Zenkliai priklauso nuo technologiniy defekty
struktiiroje. Del technologiniy apribojimy GaN dariniuose buvo
suformuoti kondensatoriniai ir Sotki sandiiros detektoriai. Sotki
sandiros buvo suformuotos 5 ir 20 pum storio GaN
epitaksiniuose sluoksniuose, sudarant terasines struktiiras. Buvo
iStirti  Ramo  sroviy impulsiniai signalai CVD GaN
kondensatoriniuose dariniuose ir aptikta zenkli poliarizaciniy
efekty jtaka. MOCVD GaN epitaksiniy sluoksniy Sotki
sanduirose aptikta zenkli nuosekliosios varzos jtaka, kuri
pasireiSkia dél sluoksnio nevienalytiSkumo gylyje. Atskleisti
Sotki, pin bei kondensatoriniy detektoriy charakteristiky
ypatumai bei jy degradacija apsSvity metu [PK1] iskeéle uZdavinj
didinti kruvio surinkimo efektyvuma tokiuose detektoriuose,
siekiant projektuoti  sub-mikroninés topologijos detektoriy
grandynus. Tuo tikslu buvo iSnagrinétos vidinio stiprinimo,
pasitelkiant smiiginés jonizacijos inicijuotus lavininius procesus,
galimybes. Buvo sumodeliuotos detektoriy su vidiniu stiprinimu
impulsinés atsako charakteristikos difuzijos-dreifo ir dinaminio
Ramo sroviy modelio artiniuose [PK2 E.Gaubas, T.Ceponis,
J.Pavlov, and J.Vysniauskas, Operation characteristics and
radiation damage of particle detectors based on GaN. Material
presented at 19" International Conference on lon Beam
Modification of Materials (IBMM), Leuven, Belgium,
September 14-19, 2014; Book of IBMM abstracts, PA83, ISBN:
9789082271805-910]. Parodyta [PK2], kad vidinj stiprinimg
detektoriuose galima valdyti placiame intervale, keiCiant pridéta
jtampg ir varijuojant sluoksniy storj. Efektyvus vidinis
stiprinimas galimas [PK2] sub-mikroninés (<300 nm)
topologijos sluoksniniuose sandariniuose dariniuose. Vystomi
tokiy sluoksniy formavimo technologiniai budai, gauti
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preliminariis pozityvis rezultatai.

1.1.1.46
(1.3.2.1)
Rekombinacijos
mechanizmy tyrimas ZnSe
kristaluose, legiruotuose
teltiru ir deguonimi
siekiant susieti kristaluose
vykstancius
rekombinacijos procesus
su svarbiausiomis
scintiliaciniy detektoriy
savybémis:
liuminescencijos nasumu,
gesimo trukme ir poSvy¢io

lygiu

ZnSe scintiliaciniai kristalai, izoelektriskai legiruoti teltiru
[ZnSe(Te)], panaudojami beta daleliy ir vidutiniy energijy gama
spinduliuotés detektoriuose, Rentgeno spinduliy introskopijoje,
tomografijoje. Siekiant detaliau istirti izoelektriskai legiruoto
ZnSe savybés buvo uzauginti kristalai, legiruoti deguonimi ir
aliuminiu [ZnSe(O,Al)] ir jy savybés palygintos su ZnSe(Te)
kristaly savybémis. Bandiniy liuminescencija zadinta lazerine ir
Rentgeno spinduliuote. Buvo pademonstruota, kad j lydalg
jterpus Al2O3 susiformuoja su deguonimi susijusios donory ir
akceptoriy poros (DAP), kurios veikia kaip spindulinés
rekombinacijos centrai, o jy tankis net virSija su teltiru susijusiy
DAP tankj ZnSe(Te) kristale, esant tokiam paciam legiravimo
lygiui.

ZnSe(O,Al) fotoliuminescencijos intensyvumas, esant tomis
paciomis zadinimo salygomis, buvo didesnis nei ZnSe(Te)
kristale, tadiau zadinant Rentgeno spinduliais ZnSe(O,Al)
liuminescencijos intensyvumas buvo mazesnis nei ZnSe(Te). Tai
paaiSkinta Sviesos sugerties skirtumais Siuose kristaluose ir
suzadinty kriivininky persiskirstymu tarp rekombinacijos
procesy. Nustatyta, kad ZnSe(O,Al) kristalo kvantiné iSeiga yra
mazesné nei ZnSe(Te). Kadangi Al>Os jterpimas j lydalg
suformuoja didelj spindulinés rekombinacijos DAP tankj, maza
kvanting iSeiga sukuria stipri nespinduliné rekombinacija. Sie
rezultatai yra naudingi optimizuojant auginimo ir iSkaitinimo
metodus, siekiant sumazinti nespinduliniy rekombinacijos centry
tankj kristaluose. Rezultatai apibendrinti straipsnyje [52].

1.1.1.47
(1.3.2.2)
PriemaiSinés
liuminescencijos juostos
savybiy tyrimai scinti-
liaciniuose ZnSe
bandiniuose, papildomai
legiruotuose retyjy Zemiy
elementais, siekiant
1$siaiSkinti galimybe keisti
ZnSe kristaly
liuminescencijos gesimo
spartg ir poSvycio lygi
papildomai jvedant retyjy
Zemiy elementus

Sioje poveikléje tirti ZnSe kristalai, legiruoti deguonimi ir
aliuminiu [ZnSe(O,Al)], ir jy optinés savybés palygintos su
kristaly, legiruoty teliiru, [ZnSe(Te)] savybémis. Bandiniy
liuminescencija Zadinta nuostovios veikos ir impulsine lazerine
spinduliuote temperatiiry intervale tarp 8 ir 300 K. Zemose
temperatiirose pastebéta, kad ZnSe(O,Al) ir ZnSe(Te) kristaly
priemaiSing fotoliuminescencijos (FL) juosta sudaro dvi
pajuostes. Stebétas didelis Zemy energijy pajuostés intensyvumo
sustipr¢jimas keliant temperatiirg. EksperimentiS8kai matuoty FL
intensyvumo gesimo Kinetiky tapatinimas su apskai¢iuotomis
donory ir akseptoriy pory rekombinacijos kinetikomis parodé
padidéjusj rekombinacijos centry tankj, kuris atsakingas uz zemy
energijy pajuostés intensyvumo sustipréjima. Sios pajuostés
intensyvumo  temperatirinis sustiprinimas ~ paaisSkintas
kriivininky iSlaisvinimu 1§ pagavos centry, kuriy yra gausu
ZnSe(O,Al)  kristale dél didelés aliuminio  priemaisy
koncentracijos. Sis tyrimas parodé, kad iskaitinti ZnSe(O,Al)
monokristalai kambario temperatiroje yra efektyvis ir spartis
scintiliatoriai. Rezultatai pristatyti tarptautinéje konferencijoje
(D. Sevéenko. Study of defect-related luminescence in ZnSe
scintillation crystals co-doped with oxygen and aluminium //
16th International Workshop on Radiation Imaging Detectors,
2014.06.22-27, Triestas, Italija). Rezultatai apibendrinti
straipsnyje [51].

1.1.1.48

Sioje poveikléje tirti perspektyvis liuminoforai, naudojami




45

(1.3.2.3)
Naujy liuminofory
charakterizavimas

jonizuojancios spinduliuotés detektoriuose [Ce legiruoti Lu2SiO
(LSO:Ce), Ce legiruoti LuxxGd2xSIiO (LGSO:Ce), PbWO4
(PWO)] ir Sviestukuose [InxGai-xN (InGaN)].

Panaudojant konfokaling spektroskopija buvo istirti LSO:Ce Ir
LGSO:Ce kristaly fotoliuminescenijos (FL) parametry erdviniai
pasiskirstymai. LGSO:Ce kristaluose aptikti 1-3 pm diametro
erdviniai netolygumai, kuriuose FL juostos padétis pakitusi.
Spektriné analizé parodé, kad §j pokytj lemia pajuostés ties 500-
700 nm persiskirstymas, kuris siejamas su Ce3* katijony erdviniu
pasiskirstymu gardeléje. Sie rezultatai parodo, kad Kkristale
egzistuoja Lu/Gd santykio svyravimai, kurie gali paveikti
kriivininky rekombinacijg ir todél j tai turéty buti atsizvelgta
gaminant Siuos scintiliatorius. Rezultatai pristatyti tarptautinéje
konferencijoje (D. Dobrovolskas, G. Tamulaitis, V.V. Kononets,
N. Starzhinskiy, O. Ts. Sidletskiy, K. Lebbou. Spatial
imhomogeneity of luminescence in LGSO:Ce scintillator
crystals // International Conference on Optical, Optoelectronic
and Photonic Materials and Applications, 2014.07.27 -
2014.08.01, Lydsas, Didzioji Britanija). Rezultatai apibendrinti
straipsniuose [53, 56].

Tesiant LGSO:Ce tyrimus, i§ Sios medziagos buvo uzauginti
skaiduliniai kristalai mikroiStempimo i§ lydinio budu (angl.
micro-pulling down technique,u-PD ). Nustatyta, kad Gd ir Ce
pasiskirstymo koeficientai yra 0,61-0,68 ir 0,35-0,41,
atitinkamai. IS serijos tirty bandiniy nustatyta, kad didziausia
Sviesos iSeiga ir maziausias posvytis yra 1% Ce3* koncentracijos
bandiniuose. p-PD budu uzauginty bandiniy poSvytis buvo 4
kartus geresnis nei bandiniy, uzauginty tradiciniu Ciochralskio
metodu. Konfokalinés spektroskopijos matavimai parodé, kad
Gd** ir Ce* kaupiasi inkliuzijose, kurios issidéste skaiduly
pakras¢ivose. Sios inkliuzijos formuoja iskraipytas plok§tumas,
kurios daugiausiai nukreiptos iSilgai kristalo augimo krypties.
Parodyta, kad padidéjusi Gd®*" ir Ce®" koncentracija gali sukelti
kristalo jtrikimus. Rezultatai apibendrinti straipsnyje [55].
Siekiant surasti itin spar¢iy reiskiniy, greitesniy nei 10 ps, kurie
galéty  biti  pritaikomi  jonizuojancios  spinduliuotés
detektoriuose, 1iStirta dvifoton¢ sugertis PWO kristaluose,
panaudojant Zadinimo ir zondavimo metodika. Pademonstruota,
kad zadinimo spindulio sukelta sugertis laiko skaléje turi
sparCias prading ir galing dalis. Stebéta tiesiné zondo sugerties
priklausomybé nuo Zadinimo impulso energijos tankio
patvirtino, kad indukuota sugertis yra dvifotoné. Rezultatai
pristatyti  tarptautingje  konferencijoje  (G.  Tamulaitis,
S. Nargelas, A. Vaitkevicius, E. Auffrey, M. Korjik,
O. Buganov, A. Fedorov, S. Tikhomirov. O. Sidletskiy. Two
Photon Absorption in Scintillating Crystals as a Prospective
Process for Timing Measurements in Ultrafast lonizing
Radiation Detectors // 13" International Conference on Inorganic
Scintillators and their Applications (SCINT 2015), 2015.06.07-
12, Berklis, JAV).

InGaN/GaN kvantiniy duobiy (KD) tyrimas parodé, kad FL
juosta pasislenka i aukStesniy energijy puse ir FL intensyvumas
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padidéja srityse, apsuptose kilpiniy defekty (angl. trench
defects). Stebéti FL savybiy poky¢iai priskirti konkurencijai tarp
gardelés jtempimo relaksacijos sukelty efekty ir KD plocio
padidéjimo viduje kilpinio defekto. Parodyta, kad pagrindinis
faktorius nulemiantis, kuris efektas dominuos, yra KD plotis.
Rezultatai apibendrinti straipsnyje [54].

1.1.1.49
(1.3.3.1)

Plétoti organiniy Sviestuky
(OLED) technologijas
liejimo inertinéje
atmosferoje bei garinimo
bidais

Parodyta, kad naudojant kombinuotg plony organiniy sluoksniy
garinimo vakuume ir organiniy sluoksniy liejimo sukant (Spin-
coating) budus, galima suformuoti daugiasluoksnius organiniy
Sviesos diody (OLED) darinius. Pagaminta keletas
ITO/TPD/Ir(Fppy)3/RQD/AIQ3/LiF/AI/Ag  dariniy, kuriuose
buvo jterpti skirtingos koncentracijos (20 mg/mL, 10 mg/mL,
5mg/mL) CdSxSei1x/ZnS kvantiniy tasky pasluoksniai (B.
Lenkevicittée, M. Vitkus, K. Arlauskas, K. Genevicius.
Investigation of electroluminescence features of vacuum
deposited organic materials TPD, Ir(Fppy)3, AlIQ3 and spin-
coated CdSxSel-x/ZnS quantum dots layers // Nanotechnology:
research and development: conference book, 2014.05.15 16,
Vilnius, Lietuva.). Eksperimentiniai §iy OLED spektry tyrimai
parodé, kad elektroliuminescencijos (EL) spektras ir
intensyvumas priklauso nuo kvantiniy tasky koncentracijos.
Gauta, kad EL intensyvumas yra didziausias, kai kvantiniy tasky
koncentracija liejant jy sluoksnj buvo 5 mg/mL. OLED su
5mg/mL kvantiniy tasky koncentracija EL slenkstis buvo
Zemiausias (4,8 V). Taip pat parodyta, kad toks OLED
spinduliuoja 420 — 750 nm srityje, t.y. OLED EL spektras yra
artimas baltos Sviesos spektrui.

1.1.1.50
(1.3.3.2)
OLED struktiiry
charakterizavimas ir
optimizavimas

Susintetinta serija benzo- ir naftoquinoliny medZiagy su
skirtingomis papildomomis grupémis (chlorinais, tetrazolais,
iminofosforanais ir aminais). Naudojant fotoelektrony emisijos
ore spektry, Sviesos sugerties bei fotoliuminescencijos tyrimy
metodus iStirta Siy spektry pokyciai kei¢iant Siy medzigy
chemine formule. ISmatuotos HOMO, LUMO bei optinés
sugerties energijos vertés, ir parodyta, kad HOMO lygmens
energija kito (-5,9) — (-5,5) eV ribose, LUMO - (-3,6) — (-3,0
eV), optinés sugerties energija kito 2 — 2,8 eV ribose. Daugelis
tirty medziagy demonstravo dideli fotoliuminescencijos
efektyvuma, kuris sieké 49 %. Parodyta, kad sluoksniy,
pagaminty terminio garinimo vakuume budu, fluorescencijos
maksimumai kito 477 — 596 nm ribose, kai tuo tarpu sluoksniy
pagaminty ligjant $iy medziagy chloroformo tirpalus
fluorescencijos maksimumy vertés kito siauresngje srityje (471 —
537 nm). Taip pat pagamintos organiniy $viesos diody (OLED)
sandaros ir parodyta, kad Sios medziagos leidzia pagaminti
efektyviai elektroliuminescuojancius OLED, kuriy
spinduliuojamos $viesos spektra galima valdyti pla¢iame Sviesos
B. Lenkevi¢iaté, K. Arlauskas, A. Zilinskas. Synthesis of 1,8-
naphthyridine compounds fused with bicyclic moieties //
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Balticum organicum syntheticum (BOS 2014): 8th biennial
international conference on organic synthesis, 2014.07.06-09,
Vilnius, Lietuva, I. Urbanavic¢iutée, B. Lenkeviciute, K.
Arlauskas, J. Dirsyté, S. Visniakova, A. Zilinskas. Luminescent
2-aminoquinolin-3-carbaldehydes: synthesis and investigation of
electric, photoelectric and optical properties // Homeric Fall
School at Bordeaux, 2014.10.10-14, Bordo, Pranciizija.).

1.1.1.51
(1.3.4.1)
Organiniy sluoksniy bei
amorfinio silicio dariniy
gamybos technologijos
tobulinimas

1.1.1.52
(1.3.4.2)

Gauty dariniy optiniy
savybiy ir kravininky
pernasos bei
rekombinacijos ypatumy
tyrimas

Naudojant trijy elektrody cheminio gary nusodinimo
rusenanciame iSlydyje jrenginj (CVD) paruosta silicio nitrido
(SiNx) sluoksniy auginimo technologija. Parodyta, kad keiciant
dujy N2/SiH4 santykj darbinéje CVD, galima keisti SiNx optinés
sugerties tarpa 1,85 — 5,15 eV ribose.

Be to parodyta, kad sluoksniy formavimo greitis jtakoja
sluoksniy pavirSiaus lyguma bei pramusimo jtampa (T. Grigaitis,
K. Arlauskas. Optical, electrical and morphological properties of
Silicon nitride (SiNx:H) grown on different surfaces // EMRS
Spring meeting, 2013.05.27-31, Strasburgh France.). Naudojant
§1 CVD irenginj suformuota 7,5 periodo nanometriniy storiy
a-Si:H/SiNx supergardelé. Parodyta, kad suformuota sandara,
prijungus iSorinj elektrin; lauka, elektroliuminescuoja (EL).
Elektroliuminescencijos spektra sudaro dvi smailés, i$ kuriy 700
nm smailé atitinka kriivininky spinduling rekombinacija a-Si:H
subsluoksnyje (storis 1, 2, 3 nm), o EL smailé ties 560 nm
atsiranda dél kriivininky rekombinacijos per defektus
a-Si:H/SiNy tarpsluoksniuose.

1.1.1.53
(1.35.1)

ZnO nanostruktiirizuoty
sluoksniy
Zematemperattrio
auginimo technologijos
plétojimas

Cinko oksido (ZnO) nanovamzdeliy auginimas i§ tirpalo Zemoje
temperatiiroje yra pigus, paprastas ir efektyvumus metodas gauti
didelio pavirSiaus ploto nanostruktiiruotus sluoksnius auginant
ant beveik betkokio padéklo. Metodo privalumas yra tame, jog
auginama ant padéklo, ant kurio jau yra ZnO uZuomazgy, tad
ZnO nanovamzdeliai auga kryptingai, formuodami tolygius
nanovamzdeliy sluoksnius. Nanovamzdeliy aukstis ir storis
kontroliuojami keiciant reagenty koncentracijg ir auginimo laika.
Buvo aktlikti nuoseklis ZnO nanovamzdeliy struktiiriniy
parametry priklausomybés bei optiniu savybiy nuo auginimo
salygy tyrimai. Buvo nustatyta, jog vidutinis nanovamzdeliy
skersmuo didéja nuo mazdaug 60 nm auginant 3h iki mazdaug
100 nm auginus 7h, nors nanovamzdeliai nustoja storéti jau po
mazdaug 5 valandy auginimo. Reagenty koncentracijos pokyc¢iai
kiek stipriau kei¢ia ZnO nanovamzdeliy vidutinj storj —
koncentracijai padidéjus nuo 0.05 M/I iki 0,175 M/l vidutinis
skersmuo iSaugo nuo 50nm iki 300 nm. Vidutinis
nanovamzdeliy aukstis kiek maziau priklaus¢é nuo auginimo
salygy ir sieké mazdaug 2-2,5 pm. Siy ZnO nanovamzdeliy
draustiniy energijy tarpas sieké apie 3,27 eV ir mazai kito
keiciantis auginimo salygoms. Liuminescencijos spektre stebétos
dvi juostos — laisvyjy eksitony rekombinacijos (ties 3,18 eV) bei
zalioji defektiniy baseny ties 2,33 eV. Siy liuminescencijos
juosty padétys spektre beveik nekito keiCiantis auginimo
salygoms, tafiau intensyvumas gerokai kito. Didé¢jant
nanovamzdeliy skersmeniui, mazéja pavirSiniy biiseny, kurios
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veikia kaip defektai, jtaka, tad laisvy eksitony liuminescencijos
intensyvumas auga sparciau, nei defekty liuminescencijos.
Taciau pakartojus matavimus aukSty suzadinimy salygomis,
kuomet  defekty  biisenos  uzpildytos  fotogeneruotais
kriivininkais, matoma, jog didziausias kraSto liuminescencijos
intensyvumas yra esant 100 — 150 nm vidutiniam nanovamzdeliy
storiui. Nanovamzdeliy storiui did¢jant jie pradeda suaugti
formuodami vientisus sluoksnius, dél ko, tikétina, formuojasi
papildomos defekty biisenos. Sie nanovamzdeliai tarnavo kaip
aktyvus padéklas fotojautriems organiniams ir biologiniams
sluoksniams.

Rezultatai pristatyti konferencijose: S. JurSénas, L. Skardziute, J.
Bucevicius, J. Dodonova, J. Jovaisaite, K. Kazlauskas,
S. Tumkevicius. Tuning of Optical properties of Pyrrolo
Pyrimidine D-pi-A-pi-D derivatives // 13" European Conference
on Molecular Electronics ECME 2015, 2015.08.31-2015.09.06,
Starsburas, Pranciizijair A. Miasojedovas, L. Skardziute,
J. Jovaisaité, T.Buciunas, J. Dodonova, S. Tumkevicius,
S.Jursenas. Tuning of the photophysical properties of
pyrimidine and pyrrolo[2,3-D]pyrimidine core based derivatives
and their applications for fluorescence sensing // The 4%
International Conference on the Physics of Optical Materials and
Devices (ICOM2015), 2015.08.31-2015.09.04, Budva,
Montenegro.

1.1.1.54
(1.3.5.2)
Hibridiniy orhaniniy-
neorganiniy dariniy

technologijy plétojimas.

Hibridiniy dariniy
morfologiniy ir
fotofizikiniy savybiy
tyrimai

Nanostruktiiruotieji cinko oksido (ZnO) sluoksniai yra aktyviai
naudojami maisto ir aplinkos saugos priemonése kaip
antibakteriniai Sviesa aktyvuotieji pavirSiai. Antibakteriniy ZnO
savybiy tyrimams mes pritaikéme Zzematemperatirinj ZnO
auginimo buidg auginant i§ tirpalo ant lanks¢iy plastiko pavirsiy
bei kontroliuojant nanovamzdeliy skersmenj. Buvo pasirinktos
Enterococcus faecalis, Listeria monocytogenes bei Escherichia
coli bakterijos. Panaudojus 1.1.1.54 poveiklés rezultatus, buvo
pasirinktos optimalios nanovamzdeliy auginimo salygos — 5
valandos 70 °C temprataros tirpale esant 0,1 M/l reagenty
koncentracijai. ISauge nanovamzdeliai yra mazdaug 100 nm
skersmens. Optiniy savybiy analizé parodé, jog nanovamzdeliy
draustiniy  energijy tarpas yra mazdaug 3,25eV, o0
liuminescencijos juostos maksimumas stebimas ties 3,28 eV.
Pavirsiy antibakterinés savybés buvo tirtos naudojant violetinés
spalvos (405 nm) Sviestukus. Violetinés spalvos §viesos kvanty
energija mazesné, nei ZnO draustiniy energijy tarpas, taciau
ZnO turi sekliy nespinduliniy defekty lygmeny, kurie gali biti
suzadinami 405 nm bangos ilgio $viesa. Sie defektuose
fotogeneruoti ZnO eksitonai véliau dalyvauja fotokatalitinése
reakcijose, generuojanciose reaktyviuosius deguonies darinius,
pazeidZiancius bakterijy sieneles ir efektyviai jas naikinancius.
Tyriami parodé, jog antibakteriniai nanostruktiiruotieji ZnO
sluoksniai yra ypatingai efektyviis. Enterococcus faecalis
bakterijy, uZauginty ant antibakterinio pavirSiaus, kiekis,
apSvietus 405 nm violetine Sviesa, sumazéjo dviem eilémis, o
Listeria monocytogenes ir Escherichia coli — net keturiomis
eilémis. Tamsoje jokiy bakterijy skaiciaus pokyc¢iy nepastebéta.
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Minéti ZnO nanopavirSiai galéty buti sé¢kmingai taikomi pigioms
bei greitoms vandens valymo technologijos. Publikacija
baigiama ruosti.

Taip pat buvo atlikti organiniy sistemy fotofizikiniy savybiy
tyrimai, siekiant surasti tinkamas sistemas SvieCian¢ioms
hibridinéms struktiroms su cinko oksidu. Tokie hibridiniai
dariniai yra perspektyvus balty Sviestuky taikymams, kuomet
panaudojama tamsiai mélyna ZnO bei zalia organinio spinduolio
fluorescencija. Tam tikslui buvo istirtos kelios serijos antraceno
ir pirimidino junginiy, siekiant parinkti tinkamus pakaitus,
iSple¢ian¢ius konjugacijg. Buvo parodyta, kaip nespindulinés
rekombinacijos sparta antraceno dariniuose priklauso nuo
skirtingy pakaity 9 bei 10-tose padétyse. Parodyta, jos masyviy
fragmenty jvedimas iSplecia konjugacija, taciau kartu paspartina
ir interkombinacing konversijag, kas lemia sumazéjusj
fluorescencijos kvantinj nasumg. Poliniy pirimidino dariniy
fluorescencija buvo stebéta zaliajame spektro ruoze su aukstu
fluorescencijos kvantiniu naSumu (iki 75%). Pirimidino ir ZnO
hibridinés sistemos parodé labiau iSplésto spektro spinduliuote,
kuri nors ir mazesnio naSumo yra perspektyvi baltos Sviesos
hibridiniems $viestukams.

Tyrimy rezultatai pristatyti konferencijose: T. SereviCius,
R. Komskis, P. Adoménas, O.Adoméniené, R. Rimkus,
V. Jankauskas, A. Gruodis, K. Kazlauskas, A. Miasojedovas,
S. Jur§énas, V.Jankus, A.Monkman. 2, 9, 10 substituted
anthracene derivatives as blue fluorescent emitters // "Optical
Probes 2013", 2013.07.13-19, Durham, Didzioji Britanija ir
L. Skardziate, J.JovaiSaité, J. Bucevi¢ius, J. Dodonova,
S. Tumkevicius, S. Jur$énas. Impact of polar substituents on the
photophysical properties of novel pyrimidine based compounds
/I Electronic Processes in Organic Materials, 2014.05.04-009,
Barga, Italija.

1.1.1.55
(1.3.5.3)
Organiniy- neorganiniy
funkciniy dariniy
technologijy plétra,
jutikliy formavimas ir
tyrimai

Organingés elektroaktyvios molekulés, turin¢ios donoro ir
akceptoriaus pakaitus, tampa vis svarbesnés optoelektronikos
prietaisy  taikymuose, pavyzdzZiui, organiniuose §viesos
dioduose, saulés elementuose ar jutikliuose. Susintetinti nauji
naftalimidy dariniai su trifenilamino pakaitais, atlikus
preliminarius  liuminescencijos  tyrimus,  pademonstravo
fluorescencijos spektro slinkimgsi j raudonaja puse, didinant
molekuliy koncentracija polistireno plévelése. Ryskus spektro
poslinkis (apie 90 nm) leido panaudoti S§iuos junginius
temperatiiros jutiklio formavimui. 24 val. 200°C temperatiiroje
atkaitinta plével¢ pademonstravo spektro mélynajj poslink; per
35nm. Sie rezultatai taip pat atveria multispalvio $viestuko
formavimo galimybes iSnaudojant kietojo kiino solvatacijos
reiskinius. Gauti rezultatai buvo pristatyti konferencijose (A.
Miasojedovas, S. Jur$énas, D. Gudeika, A. Michaleviciate, R.
Lygaitis, S. Grigalevicius, J.V. Grazulevicius. Fluorescence
properties and sensing ability of naphthalimide derivatives //
International Meeting on Molecular Electronics (ElecMol12),
2012.12.03-07, Grenoblis, Pranciizija; S. Jursenas, A.
Miasojedovas, K. Kazlauskas, A. Gruodis, M. Jakucionis, R.
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Skaisgiris, D. Gudeika, J. V. Grazulevicius, ,,Tuning the Optical
Properties of Dipolar Derivatives of 1,8-Naphthalimide: Effects
of the Substituents and the Environment”, HongKong, 14-19
June, 2015).

Bendradarbiaujant su VU Chemijos fakulteto Organinés
chemijos katedra susintetintas naujas akceptorinj pirimidino
kamieng ir donorinj dimetilamino pakaitg turintis junginys,
tinkantis fluorescenciniam metaly jony atpazinimui. Sis atrinktas
1§ daugelio panaSiy donor-akceptoriniy sistemy junginys tiko
fluorescenciniy jutikliy kiirimui. Sio junginio praskiestyjy tirpaly
be metaly jony fluorescencijos nasumas prastas (Pr = 4%), 0
gyvsidabrio jony aplinkoje pastebimas stiprus fluorescencijos
spektro mélynasis poslinkis ir intensyvumo augimas (iki 145
karty). Paprastai junginiams su fenil-dimetilamino fragmentais
yra  budinga dviguboji  fluorescencija, salygojama
vidumolekulinés sasukos indukuotos kriivio pernaSos reakcijos
(TICT). Gyvsidabrio jonai riboja vidumolekuling sasuka, todél
pastebimai auga ploksciai molekulés konfigtracijai buidinga
lokalaus suzadinimo fluorescencijos juostos intensyvumas.
PanaSus efektas pastebétas ir gelezies jonams, taCiau
fluorescencijos intensyvumas auga pastebimai maziau (iki 50
karty). Atlikti fluorescencijos poky¢iy tyrimai su jvairiais kity
metaly jonais parodé, kad pirimidino darinio su dimetilamino
fragmentu fluorescencinis jutimas selektyvus tik gyvsidabrio ir
gelezies jonams. Fluorescencijos spalvos pokytis yra lengvai
pastebimas akimi, taigi toks efektas yra itin palankus junginio
taikymui fluorescenciniuose metaly jutikliuose. Gauti rezultatai
buvo pristatyti konferencijoje (A. Miasojedovas, L. Skardziute,
J. Jovaisaité, T.Buciunas, J. Dodonova, S. Tumkevicius,
S.Jursenas. Tuning of the photophysical properties of
pyrimidine and pyrrolo[2,3-D]pyrimidine core based derivatives
and their applications for fluorescence sensing // The 4%
International Conference on the Physics of Optical Materials and
Devices (ICOM2015), 2015.08.31-2015.09.04, Budva,
Montenegro).

Bendradarbiaujant TMI MOCVD auginimo grupei, kartu su
Fotoelektriniy tyrimy grupe ir Liuminescencijos tyrimy grupe,
buvo kuriamas puslaidininkinis sunkiyjy daleliy detektorius.
GaN yra intensyviai plétojamas optoelektronikoje ir didelés
galios prietaisuose. GaN yra perspektyvi medziaga sunkiyjy
daleliy detektavimui greitintuvuose. MOCVD metodu uzauginti
skirtingo storio GaN epitaksiniai sluoksniai buvo iStirti, norint
paaiskinti pavir§inés rekombinacijos vaidmenj, atskiriant
spindulinés ir nespindulinés rekombinacijos jtaka bei netvarkos
faktorius. Zadinant ultravioletiniu lazeriu (354 nm, 500 ps),
vienu metu buvo nuskaitomi fotolaidumas, zonduojant
mikrobangomis, (MW-PC) bei fotoliuminescencijos kinetikos
skirtingose spektro vietose. Nustatyta, kad ultravioletine (UV-
PL) juosta auga didinant Zadinimo tankj, kol mélynosios (B-PL)
juostos intensyvumas iSlieka nepakites. Taciau geltonosios (Y-
PL) juostos intensyvumas didéja mazé¢jant suzadinimo tankiui.
MW-PC duomeny analiz¢ leido atskirti kravininky gesimo
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komponentus susijusius su krivininky gesimu mikrokristaluose

ir netvarkiose struktorose. Tyrimo rezultatai publikuoti darbe
[19].

5. MTEP (MTTP) projekto veiklos jgyvendinimo fiziniai rodikliai

. - Pasiekta, vnt.

Eil. Rodiklio Numatyta :

Nr. pavadinimas pasiekti, vnt. 201? 201:.)’ 201‘." 2015

metais metais metais metais

1 Moksliniai 37 1 25 39 24
straipsniai

2 PraneSimal 38 2 12 21 9

konferencijose

Projekta

3. | vykdziusios grupés 73 65 76 75 71

dydis

Lenteléje nurodomi visi MTEP (MTTP) projekto veiklos jgyvendinimo fiziniai rodikliai, numatyti

projekto finansavimo ir administravimo sutartyje, bei kiti galimi rodikliai (pazZyméjus, kad tai
papildomi rodikliai).

6. Priedai

1. Moksliniy publikacijy sarasas, 7 lapai;
2. Pranesimy konferencijose sgrasas, 4 lapai;

3. Mokslinés publikacijos su pasiekto produkto kortelémis, 89 publikacijos.

(Projekto vykdytojo arba jo jgalioto atstovo
pareigy pavadinimas)

(Parasas) (Vardas ir pavardé)




