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2021 M. VYKDOMU MOKSLO TIRIAMUJU DARBU SARASAS

Eil. Nr. Padaliniai, temos
Mokslo sritis (kryptis) * Mokslo tiriamojo darbo | Darbo vadovai ir vykdytojai Mokslo tiriamoio darbo
MTEP programa/VU mokslo sritis ** pavadinimas. pradzia, | (moksl.vardas ir s duotys 2021 Jmetams
Darbo pobiidis *** Darbo tikslas pabaiga | laipsnis, v., pavardé, UZQUOtys
Ukio ekonominé-socialiné sfera™**** pagrindinés pareigos)
1. Kietojo kiino BMR metodu istirti
struktiiros ypatumus bei sukiniy
. e difuzij medziagose,
”MOlel;léfoslzktrriS?puOs perspéityviose kuriant dirbt%nius
Vadovgs: P implaptus, ir .bio—’sgderintin.es,
Pavadinimas: aprépiant ~ maksimaliai  placias
NAUJOS KARTOS dr. (HP) V. Sablinskas, prof, |  YYKSmU (Tukmés ir erdves skales.
MEDZI AGU T.am bus at}lktl daugelio brarlvduf)l%q
INOVATYVIOSIOMS Vykdytojai: i;i;?fz’aci}‘;‘;" an Askrﬁr‘gtﬁf:
TECHNOLOGHOMS IR habil dr. V. Balevicius, 0,5 matavimai; bus patobulinti teoriniai
MEDICINAI prof., 0.5 vyniausiasts sukiniy dinamikos modeliai
SPEKTROSKOPIA harl?i(l)kgll’o gaﬁ?ac:}ga(s), o5 iSpleciant jy galimybes aprasant
_ T prlo h Y tolimas  sukiniy saveikas ir
Tikslas: habil. dr. V Gu]binas 0.25 milteliniy bandiniy tyrimuose.
Pasitelkus modemiq T [I)I'Of., " 2. Kietojo -kl_ll‘lO BMR metodu 1§t11't1
Tema Nr. 1 spektrometring jrangg ir dr. V.Aleksa, doc. naujo  tipo supramolekul_lalus
Fiziniai mokslai (Fizika) metodus  charakterizuoti | 2021- | Dr.V.Klimavicius, 025 | GTELS L R
. giabranduolinius BMR
35/9 —F-12 elektroninius, 2025 dar A éﬂoc.a_ 05 eksperimentinius metodus nustatyti
molekulinius bei Vr.resh I;liJ;)rTI]f)’kS,IO ju formavimosi ypatumus.
struktarinius procesus Y darguotojas, Pasitelkiant ~ kryzminés
vykstanéius naujos kartos dr. J. Ceponkus, doc., poliarizacijos Ir Kitus
i . . eksperimentinius metodus,
neorg_an_mluose_ o I q cll<r X dUrbE))n?lgne, doc., . paremtus sukiniy difuzijos procesu,
organlr_nuose jUﬂgI!’]IUOSE rr.nol-<s|cl) g:,rbtljoto\'glsregngg 1S nustatyti protony dinamika
bei Ju kompozituose, doc 135, ¥, agregatuose pasizyminciuose
perspektyviuose dr. A.Maréaika, doc., skyliniu Iaidumg. Tgikant 1D, 2[_) ir
cheminéms ir  $viesos dr. F Kuliegius, doc., lgltus. brand lffe.toJo k‘éno
technologijoms bei M. Velicka, 0,5 lektorius, cﬁgglitergrz]ug?i NI a metocus
gregatus,

medicinos inovacijoms.

R. Platakyté, 0,5 lektoré,
D. Lengvinaité, 0,25 lektore,
R. Bandzeviciiteé, 0,5 lektoré
S. Adomaviciité, 0,5 lektoré

pasizyminius ~ ertmémis  savo
struktiiroje, kuri tinkama kaip terpé
vaisty pernasai, katalizei, sintezei.

3. Taikant Zemy temperatiiry
(T<4K)  matricinés izoliacijos
Infraraudonosios  sugerties ir




Ramano sklaidos spektrometrija
tirti  vandenilinio rySio savybes
biologiskai aktyviose molekulése
daznai naudojamose nereceptiniy
vaisty gamyboje (salicilo riigsties
acetilsalicilo  riigSties,  kofeino,

acetaminofeno molekules).
Nustatyti tokiy molekuliy
stabiliausius izomerus
egzistuojanéius kambario
temperatiiroje, tirti vandens
priemaisy jtaka galimy izomery
struktiirai, nustatyti galimas

fotodinamines reakcijas, S$vitinant
tokias molekules UV spinduliuote.
4. Taikant  naujai sukurta
infraraudonosios spektrinés srities
Sviesolaidinj  visiSkojo  vidaus
atspindzio zonda kurti metodikas
navikiniy audiniy  diagnostikai,
panaudojant naujausius statistinés
analizés metodus tokius kaip
klasteriy analizé; daliné maziausiy
kvadraty regresija ir kt.

5. Pritaikyti virpesinés
spektrometrijos metodus
patogeniniy grybeliy aptikimui ir
identifikavimui ant Zmogaus 0dos.
Tyrimy sistemos pagrindu
panaudoti §viesolaidinj zonda ir
naujausius  statistinés  analizés
metodus.

6. Vystyti PavirSiaus sutirpintos
Ramano sklaidos metodo taikymo
galimybes, naudojant koloidinius
tirpalus bei specialiai paruostus
nanostruktiirizuotus pavirsius.
Pritaikyti Siuos metodus
nereceptiniy vaisty molekuliy bei
navikiniy dariniy zymeny detekcijai
zmogaus biologiniuose skysc¢iuose
7. Vystyti Rezonansinio Ramano
spektrometrijos metoda Zzadinimui
naudojant UV  spinduliuote
Metoda pritaikyti antriniy baltymy
struktiiry tyrimui, bei amino ragsciy
konformacijy nustatymui
amiloidiniuose baltymuose. Dalj $iy




tyrimy atlikti bendradarbiaujant su

Svedijos nacionaline
sinchrotroninio spinduliavimo
laboratorijg MAXIV.

8. Taikant teorinio molekuliy
modeliavimo metodus, tokius kaip
molekuliy dinamikos simuliacijos ir
hibrdiniai kvatninai-klaiskiniai
modeliai,  iStirti  technologiniu
pozitriu svarbiy joniniy skyséiy ir
juy binariniy miSiniy su tradiciniais
molekuliniais tirpikliais strukttros

ir dinamikos ypatumus,
sumodeliuoti jy BMR spektrinius
parametrus. Bus  nagrinéjami

vandens agregavimosi désningumai
joniniy skysCiy matricose; bus
modeluojamas jonininius skysc¢ius
sudaranciy jony poravimasis Zemos

koncentracijos molekuliniuose
tirpikliuose. Siekiant gerinti
modeliavimo tiksluma, bus

tobulinami jégy laikai, apraSantys
jonus ir molekules klasikingje
hibridinio modelio dalyje.

9.  Modelivosime  vaistinémis
savybémis pasiZyminciy
biomolekuliy struktiiras,

termodinaminius bei spektrinius
parametrus. Taikydami molekuliy
dinamikos ir hibridinius kvantinius-
klasikinius modelius, taip pat
elektroninés struktlros metodus
kartu su termodinaminiais ciklais,
nagrinésime  mikotoksiny  bei
potencialiai antivézinémis
savybémis pasizyminciy
biomolekuliy tautomerizavimosi ir
struktiiros ypatumus, modeliuodami
ju BMR spektrus, ragstingumo bei
tautomerinés pusiausvyros
konstantas.




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

2019 -
2023

Molekuliy teorijos ir
modeliavimo grupé

Vadovas:

Dr. D. Abramavicius, prof.

Vykdytojai:
Habil. Dr. L. Valkinas,
prof.,
dr. JI. Sulskus, prof.,
dr. O. Rancova, doc.,
dr. M. Magernis, doc.,
dr. S. Toliautas, asist.
dr. J. Chmeliov, doc.
dr. A. Gelzinis, doc.
dr. K. Glemza, doc.
V. Bubilaitis, laborantas,
L. Diska, 0,8 laborantas,
M. Jakucionis, 0,5
laborantas.

1.Vystyti koherentinés
spektroskopijos teorinj apra§yma
jtraukiant eksitony anihiliacijos
reiSkinius. Aprasyti koherentinés
spektroskopijos prie dideliy zadinimo
intensyvumy.

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

3.Vystyti teorinius netiesinés
spektroskopijos apraSymo metodus
molekulinéms ir kristalinéms
sistemoms Zemose temperatiirose.

5.Vystyti kvantinés chemijos
teorinius metodus skaiciuoti
chlorofily, karotinoidy,
bakteriorodopsino, aktyvaus centro
elektronines bisenas, tirti DNR
kirpima BCNI baltyme.

7.Nagrinéti fotosintetiniy tilakoidiniy
membrany bei anteniniy baltyminiy
kompleksy fluorescencijos spektry
laikines priklausomybes plac¢iame
temperatiiry diapazone. Sie tyrimai
yra sietini su nefotocheminio
gesinimo mechanizmo modelio
karimu.

8.Kurti aukstos skiriamosios gebos
mikroskopijos modelius.

9.Vystyti teorinius modelius,
leidziancius analizuoti elektrinio
lauko poveikj molekuliniy dariniy
spektrams.




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 m.

Vadovas:
Dr. Kestutis Arlauskas, prof.

Vykdytojai:
dr. A.Poskus, docentas,
dr.M.Vilitinas, docentas,
dr. K.Genevicius, vyriausias
mokslo darbuotojas,
dr. V. Jankauskas, ¥z prof.,
Y vyresnysis mokslo
darbuotojas,
dr. R.Maldzius, ' docentas,
Y vyresnysis mokslo
darbuotojas,
dr. R. Dobuzinskas, mokslo
darbuotojas,
dr. N.Nekrasas, docentas,
dr. G.Sliauzys, lektorius,
habil.dr. G.Juska (emeritas),
dr. R.Purlys,
habil. Dr. V. Gaidelis,
habil. Dr. T. Lozovski,
dr. T. Grigaitis, mokslo
darbuotojas
dr. E. Kamarauskas, mokslo
darbuotojas
V. Sabonis, doktorantas,
J. Nekrasovas, doktorantas,
A. Aukstuolis, doktorantas,
A. Naujokaitis, doktorantas.

1. Kriivininky pernasos organiniuose

lauko tranzistoriuose
kompiuterinis modeliavimas.

. Kriivininky rekombinacijos,

elektriniy ir dielektriniy savybiy
tyrimai perovskitiniuose Saulés
elementuose bei dvisluoksnuose
hibridiniuose dariniuose.
Kriivininky pernasos ir
rekombinacijos tyrimai naujose
organinése medziagose.
Kriivininky judrio
priklausomybés nuo temperatiiros
skystuose kristaluose tyrimai

. Turinés heteroSandiiros bei

perovskitiniy saulés celiy
sluoksniy kiirimas, panaudojant
organines skersarySinamas
medziagas, naudojant liejimo ir
purskimo metodus.

Organiniy puslaidininkiy,
tinkamy perovskitiniams ir
heterosandiiros saulés
elementams, kriivio pernasos
savybiy tyrimai.

Organiniy puslaidininkiniy
junginiy elektroniniy lygmeny
nustatymas létyjy elektrony
skaitikliu.

Kriivininky pernasos ir
fotojonizacijos charakteristiky
tyrimas naujose padidinto
laidumo organinése medziagose,
skirtose saulés elementams.

9. Ivairiy struktiiry popieriy tyrimas

taikant aukstos jtampos iSlydzio ir
triboelektrinimo metodus.

10. Tolesnis kodo BREMS

(tinklalapis
http://web.vu.lt/ff/a.poskus/brems
vystymas, siekiant pagerinti
greitaeigiSkuma (optimizavimas)
ir tikslumg (tuo tikslu yra
planuojama nustatyti optimalig
modeling funkcija, kuri tikty
aproksimuojant elektrono-atomo
stabdomosios spinduliuotés
diferencialinio skerspjtivio




11.

12.

13.

14.

15.

priklausomybe¢ nuo naudojamy
daliniy bangy skaiciaus).
Naudojant koda BREMS,
apskaiciuoti tikslius elektrono-
atomo stabdomosios
spinduliuotés diferencialinius
skerspjlivius visiems cheminiams
elementams, kai elektrono
energija yra nuo 10 eV iki

10 MeV.

Modifikuoti Monte Karlo kodg
MCNelectron (tinklalapis
http://web.vu.lt/ff/a.poskus/mcnel
ectron/), papildant jj tiksliais
stabdomosios spinduliuotés
skerspjiiviais, gautais naudojant
koda BREMS.

Silicio karbido bei silicio karbido
diody formavimo galimybés,
naudojant rentgeno spinduliuote,
tyrimas.

Halidiniy perovskity, organiniy ir
compositiniy medziagy
struktiiriniai, spektrometriniai ir
elektriniai tyrimai.

Organiniy medziagy sluoksniy
formavimo magnetiniame lauke ir
ju optiniy bei elektriniy savybiy
tyrimas.

Nr. 4

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

Pavadinimas:
MAZUJU PALYDOVU
RAKETINIU
MIKROVARIKLIU GAMYBA
IR TYRIMAS
Tikslas:

Raketiniy mikrovarikliy
modeliavimas ir testavimas

2018 -
2021 m.

Vadovas: dr. Liudas
Tumonis, vyresnysis mokslo
darbuotojas

Vykdytojai:
dr. (HP) Kestutis Arlauskas,
profesorius,
dr. M. Vilitinas, docentas,
J. Markevicius, technikas

Mazyjy palydovy raketiniy
mikrovarikliy bandymy stendo
su su magnetine levituojancia
pakaba kiirimas.

Kvarcinio raketinio
mikrovariklio Silumokai¢io
mechaninio nuovargio
priklausomybés nuo ciklinio
kaitinimo tyrimai.



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

