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2020 M. VYKDOMU MOKSLO TIRIAMUJU DARBU SARASAS

Eil. Nr.

Padaliniai, temos

Mokslo sritis (kryptis) * Mokslo tiriamojo darbo | Darbo vadovai ir vykdytojai L y
e . .. : Mokslo tiriamojo darbo uzduotys
MTEP programa/\VVU mokslo sritis pavadinimas. pradzia, | (moksl.vardas ir
S s . : o : 2020 metams
Darbo pobidis Darbo tikslas pabaiga | laipsnis, v., pavardé,
Ukio ekonominé-socialiné sfera™*** pagrindinés pareigos)
»Molekuliy spektroskopijos® | 1. Istirti naujos kartos medziagy ir jy
moksliné grupé kompozity, naudojamy kuriant
Vadovas: optoelektroninés jrangos sandus, struktiirinius
ir dinaminius vyksmus, kuriems budingi labai
Pavadinimas: dr. (HP) V. Sablinskas, prof. | platds struktiirinio —daugiafaziskumo ir
FUNKCINIU HIBRIDINIU netvarkos mastai. Tam numatoma panaudoti
MEDYIAG habil dr. V. Baleviéius, 0,5 | sukimo*), 2D hetero-branduoliniy koreliacijy
U BEI DANGU SN - . - "
prof., 0,5 vyriausiasis ir daugiakvantinés koherencijos metodus.
FOTONIKAL IR mokslo darbuotojas,
ATRANKIEMS habil. dr. G. Niaura, prof., | 2. Taikant 'H, ¥C ir YO BMR
Nr. 1 JUTIKLIAMS habil. dr. V. Gulbinas, prof., | spektroskopijg  istirti  protony permaSos
SPEKTROMETRIA dr. V.Aleksa, doc. dinamikg polimeriniuose, amorfiniuose ir
L. kslai (Fizik 2020- dr. A.Gruodis, 0,25 doc., nano- struktirizuotose Zemos dimensijos H-
Fizinial mokslal (FIZI a) Tikslas: 2024 0,25 vyresnysis mokslo rys$io protony laidininkuose.
35/9 —F-12 Panaudojant jvairius darbuotojas,

spektrinius metodus gauti
i$§samig informacija apie
molekuliniy dariniy
struktirinius parametrus, kuri
reikalinga praktiniam jy
taikymui fotonikoje ir
jutikliy technologijose

dr. J. Ceponkus, doc.,
dr. V. Urboniené, doc.,
dr. K. Aidas, 0,75 vyresnysis
mokslo darbuotojas, 0,25
lektorius,

dr. A.Marsalka, doc.,

dr. F Kuliesius, doc.,

M. Velicka, lektorius,

R. Platakyté, lektore,
D. Lengvinaité, lektoré,
R. Bandzeviciute, lektoré
S. Adomaviciuté, lektoré

3. Pritaikyti Zemos temperatiiros (T<3K)
matricings izoliacijos metoda salicilo pagrindo
biologiskai aktyviy molekuliy struktiiros ir
saveikos su vandeniu tyrimui Ramano sklaidos
ir infraraudonosios sugerties spektroskopijos
metodais .

4. Plesti  FTIR ATR S$viesolaidinio
zondo  pritaikomuma  skirtingy  organy
navikiniy dariniy indentifikavimui. Vystyti
Sviesolaiding spektring sistemg in situ ir in vivo
tyrimams.




5. Nustatyti Infraraudonosios sugerties
ATR metodikos taikymo grybeliniy dariniy
aptikimui ant zmogaus odos galimybes.

6. Istirti SERS metodo pritaikomumo
skystos biopsijos diagnostikoje galimybes.

7. Isplésti SERS metodo pritaikymo
galimybes nereceptiniy vaisty aptikimui
biologiniuose skysc¢iuose.

8. Vystyti atominiy jony kvadrupolinés
BMR relaksacijos parametry modeliavimo,
taikant klasikines molekulinés dinamikos
simuliacijas bei hibridinius QM/MM metodus,
algoritmus, taikyti juos joniniy skysciy
molekulinés strukttiros ir dinamikos tyrimuose.

9. Charakterizuoti biomolekuliy
struktlira ir nustatyti spektrinius struktiiros
zymenis zemadaZnés Ramano spektroskopijos
metodu.

Nr. 2

Fiziniai mokslai (Fizika)
35/9 —F-2

Pavadinimas:
MOLEKULINIU IR
KRISTALINIU
MEDZIAGU
ELEKTRONINIU
SPEKTRU
SKAICIAVIMO
METODU VYSTYMAS

Tikslai:

Kvantinés ir klasikinés
mechanikos, kvantinés ir
klasikinés elektrodinamikos,
statistinés fizikos metody
plétra sandarai bei vyksmams

2019 -
2023

Molekuliy teorijos ir
modeliavimo grupé

Vadovas:
Dr. D. Abramavicius, prof.
Vykdytojai:
dr. J. Sulskus, prof.,
dr. O. Rancova, doc.,
dr. M. Magernis, doc.,
dr. S. Toliautas, asistentas,
dr. J. Chmeliov, doc.,
dr. A. Gelzinis, doc.,
dr. V. Butkus, lektorius
dr. K. Glemza, doc.,
dr. J. Bucinskas, doc.

1. Aprasyti koherentinés spektroskopijos prie
dideliy zadinimo intensyvumy
eksperimentinius ~ rezultatus, leidziancius
nustatyti jvairiy sparciyjy vyksmy prigimtj.

2.Vystyti molekuliy agregaty vibroninius ir
variacinius modelius, iskaitant virpesiy
anharmoniskimg, netiesing mody saveika.
Aprasyti molekuliy vidinés konversijos
procesus.

3.Vystyti  kvantinés relaksacijos teorija
jtraukiant nemarkovinius reiskinius laipsniskai
nykstanCioms fliuktuacinéms koreliacinéms
funkcijoms.




atomuose, molekulése,
nanodalelése ir jy
kompleksuose modeliuoti.
Medziagy saveikos su
elektromagnetiniu lauku nuo
GHz iki UV ir netiesinés
spektroskopijos teoriniy
aprasymo pagrindy
vystymas.

4.Vystyti  kvantinés chemijos teorinius
metodus skaiCiuoti karotinoidy,
bakteriorodpsino, aktyvaus centro elektronines
bisenas, kolageno baltyme, tirti DNR kirpima
BCNI baltyme.

5. Vystyti elektromagnetinés bangos sklaidos
dielektriniy rutuliy baigtiniu rinkiniu krastinio
uzdavinio sprendinio radimo programinj koda.

6.Nagrinéti fotosintetiniy tilakoidiniy
membranmy bei anteniniy pigmentus turinciy
baltyminiy kompleksy fluorescencijos spektry
laikines priklausomybes placiame temperattiry
diapazone. Sie tyrimai yra sietini su taip
vadinamo nefotocheminio gesinimo
mechanizmo modelio kiirimu.

7.Vystyti teorinius modelius, leidziancius
analizuoti galimus atskirty kriiviy buseny
efektus molekuliniuose dariniuose.

Nr. 3

Fiziniai mokslai (Fizika)
34/9 -T-6

Pavadinimas:
NAUJOS FUNKCINES
MEDZIAGOS IR
SANDAROS

Tikslas:

Naujy organiniy, neorganiniy ir
hibridiniy medziagy sluoksniy
bei dariniy formavimo
technologijos, jy elektriniy,
fotoelektriniy ir kriivio pernasos
savybiy tyrimas

2018 —
2021

Vadovas:
Dr. Kgstutis Arlauskas, prof.

Vykdytojai:
dr. A.Poskus, docentas,
dr.M.Vilitinas, docentas,
dr. R.Rinkiinas, vyresnysis
mokslo darbuotojas,
dr. K.Genevicius,
vyriausiasis mokslo
darbuotojas,
dr. V. Jankauskas, 0,5
vyresnysis mokslo
darbuotojas, 0,5 prof.,
dr. R.Maldzius, 0,5
vyresnysis mokslo
darbuotojas, 0,5 docentas,

1.  Kravininky pernaSos jvairios sandaros
organiniuose Saulés elementuose
kompiuterinis modeliavimas.

2. Kriivininky rekombinacijos, elektriniy ir
dielektriniy sgavybiy tyrimai perovskitiniuose
Saulés elementuose bei  dvisluoksnuose
hibridiniuose dariniuose.

3. Neorganiniy perovskitiniy sandary saulés
celéms technologijos paieska.

4. Sluoksniy morfologijos jtakos kriivininky
pernasai organiniuose lauko tranzistoriuose ir
kituos prietaisuose eksperimentiniai tyrimai.




dr. N.Nekrasas, docentas,
dr. G.Sliauzys, 0,25
lektorius,
habil.dr. G.Juska (emeritas),
habil. Dr. T. Lozovski,
inzinierius,
dr. T. Grigaitis, mokslo
darbuotojas,
dr. E. Kamarauskas, mokslo
darbuotojas,
J. Nekrasovas, jaunesnysis
mokslo darbuotojas,
A. Aukstuolis, jaunesnysis
mokslo darbuotojas

5. Purskimo metodo taikymo visiems
perovskitiniy saulés celiy sluoksniy gamybos
etapams iSvystymas, siekiant i$laikyti/pasiekti
didelius (~20%) efektyvumus.

6. Organiniy puslaidininkiy, tinkamy
perovskitiniams saules elementams, kriivio
pernasos tyrimai.

7. Organiniy puslaidininkiniy junginiy
elektroniniy lygmeny tyrimas, létyjy elektrony
skaitikliu.

8. Krovininky pernasos ir fotojonizacijos
charakteristiky tyrimas naujose padidinto
laidumo organinése medziagose, skirtose
Saulés elementams.

9. Ivairiy struktiiry popieriy tyrimas taikant
aukstos jtampos iSlydzio metodus.

10. Sukurti  stabdomosios spinduliuotés
spektry ir kampiniy pasiskirstymy duomeny
baz¢ visiems cheminiams elementams ir
dideliam elektrono bei fotono energijy verciy
skaiCiui intervale nuo 10 eV iki 3 MeV
(programos tinklalapis:
http://web.vu.lt/ff/a.poskus/brems/

11. Tobulinti didelés energijos elektrony ir
fotony sgveikos su medziaga modeliavimo
Monte Karlo metodu kodag MCNelectron
(atviras kodas, nuoroda:
http://web.vu.lt/ff/a.poskus/mcnelectron/)  ir
toliau jj taikyti tiriant didelés energijos
elektrony saveika su medziaga.

12. Silicio karbido ir silicio nitrido sluoksniy
bei silicio karbido diody formavimo
galimybés, naudojant rentgeno spinduliuotg,
tyrimas.



http://web.vu.lt/ff/a.poskus/brems/

13. Dirbtinio deimanto sluoksniy auginimas
CVD technologija ir jy elektriniy savybiy
tyrimas.

14. Organiné medziaga-wolframo dalelés
kompozity sluoksniy formavimo technologijos
vystymas jautriy rentgeno spinduliuotei
jutikliy kiirimui.

Nr. 4

Fiziniai mokslai (Fizika)
34/9-T-3

Pavadinimas:
MAZUJU PALYDOVU
RAKETINIU
MIKROVARIKLIU GAMYBA
IR TYRIMAS

Tikslas:
Elektrinio Siluminio raketinio
variklio Silumokaicio tyrimai

2018 —
2021

Vadovas: dr. Liudas
Tumonis, vyresnysis mokslo
darbuotojas

Vykdytojai:
dr. M. Viliunas, docentas,
Studentai

1. Laboratorinio raketinio variklio
sukiirimas (Europos kosmoso agentiiros
finansuojamo projekto rémuose) ir
tyrimai.

2. Bandymy jrangos mikrovariklio
tyrimams tobulinimas.




