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Mokslo sritis (kryptis) * Mokslo tiriamojo darbo | Darbo vadovai ir vykdytojai Mokslo tiri . darb
MTEP programa/VU mokslo sritis  ** pavadinimas. pradzia, | (moksl.vardas ir % ) ? 1r213r;1§) 10 tar ©
Darbo pobiidis *** Darbo tikslas pabaiga | laipsnis, v., pavarde, uzauotys metams
Ukio ekonominé-socialiné sfera™*** pagrindinés pareigos)

. Atlikti eksperimentinius
polimeriniy junginiy ir polikristaly,
naudojamy kuriant dangas
fotonikai ir atrankiems jutikliams,
tyrimus taikant CP MAS (kryZminé
poliarizacija kartu su ,,magiskojo
kampo sukimu‘) metoda ir sukurti

,,Molekuliy eksperimentinés teorinj. d“"men‘? apdorojvimp .
Pavadinimas: spektroskopijos* moksliné mogle.l1, kyrls leisty a.prafytl leta
FUNKCINIU erupé sukiniy sistemy evoliucija
HIBRIDINIU IR Vadovai: kvazipusiausvyros link bei
STRUKTURIZUOTU habil.dr. V.Balevicius, prof., Ezf;?ntﬁlnllzkahuosms tvarkos
MEDZIAGU BEI dr (HP) \\; ' Egbtln.lsgas, prof. 1, Vystyti Ramano matricinés
DANGU FOTONIKAI IR doedr vyAleis?aiiocemas izoliacijos metoda vidinio
Nr. 1 ATRANKIEMS doc.dr. A.Gruodis’, docenta;, Va“de?ﬂ?r?‘o rysio tyrimams.
Mokslo kryptis - Fiziniai mokslai P000 (02P) JUTIKLIAMS dr. J. Ceponkus, docentas, - Tobulinti infraraudonosios
MTEP programa - 35 SPEKTROMETRIJA | 2015-2019 | dr. K. Aidas, lektorius, sugerties spektriniays metodais
Darbo pobitdis - F dr. V. Urboniené, docenté, gggrls a Vke zn;lqkau .1n1qk .
Ukio ekonominé-socialiné sfera - 12 Ti . dr. A.Marsalka, docentas, 1agnostika. Sukurti spektring
ikslas: dr. F Kuliesius. d sistema 1n situ 1r 1n vivo tyrimams.
Panaudojant jvairius spektrinius r l LHICSIUS, lolf entas, . Vystyti atominiy jony
metodus gauti iSsamig V'I\? ;r/n ?.‘Cllflui’ k?[ torius, kvadrupolinés BMR relaksacijos
informacija apie molekuliniy R ’ PT }[cka, 'el lo(?us.’ parametry modeliavimo taikant
dariniy struktrinius parametrus, D .L ata y‘f.’ f ktore', klasikines molekulinés dinamikos
kuri reikalinga praktiniam jy , —engvinarte, fextore, simuliacijas bei hibridinius
taikymui fotonikoje ir jutikliy K. Krlstlnalt.yte, doktorante, QM/MM metodus algoritmai.
technologijose J. Kausteklis, doktorantas. . Testi karboksirtig§éiy bei
cikloheksano misiniy struktiiros
tyrimus taikant molekulinés
dinamikos metodus bei H-1 BMR
spektry modeliavima jungtiniais
QM/MM metodais.

. Vykdyti tautomerizmu
pasiZyminciy junginiy rigstingumo
ir tautomerinés pusiausvyros




konstanty modeliavimo tankio
funkcionalo teorijos metodais
darbus.

. Testi biologiniy skysciy spektrinius

tyrimus SERS metodu.

. Sukurti metodikg mazy

koncentracijy nereceptiniy vaisty
kokybinei ir kiekybinei analizei
kraujyje ar kituose biologiniuose
skysciuose.

Nr. 2

Mokslo kryptis - Fiziniai mokslai P000 (02P)

MTEP programa 35-F—12
Darbo pobudis T
Ukio ekonominé-socialiné sfera 3

Pavadinimas:

VYKSMU
FOTOAKTYVIOSE
ORGANINESE
MEDZIAGOSE IR
NANODARINIUOSE
MODELIAVIMAS

Tikslai:
Kvantinés mechanikos ir
kvantinés elektro-
dinamikos metody plétra
sandarai bei vyksmams
atomuose, molekulése ir
nanosistemose modeliuoti.
Daugiamatés
spektroskopijos teorinio
aprasymo pagrindy
vystymas bei koherentinio
valdymo metody
galimybiy paieskos.

Molekuliy ir nanodariniy
Elektroniniy suzadinimy ir
ju sukelty struktiiry kitimo
sarysiai, biologinés kilmés

ir dideliuose
molekuliniuose dariniuose;

Teoriniai pagrindai
kvantinei relaksacijai:

2011 -
2018

Atviry kvantiniy sistemy
fizikos grupé

prof. dr. D. Abramavicius,
prof.. (vadovas)
Vykdytojai: dr.

O. Rancova, doc.; dokt. E.
Maksimovaité,

inz. M. Jakudionis,

inz. V. Bubilaitis

Vyksmy modeliavimmo
grupe

prof. habil. dr.

L. Valkiinas, prof.
(vadovas)

Vykdytojai: doc. dr.

J. Bucinskas, doc.; dr. J.

Tobulinti dvimateés
koherentinés spektroskopijos
teorinj modelj ir jj taikyti,
aprasant eksperimentinius
rezultatus, leidZianc¢ius
nustatyti jvairiy sparciyjy
vyksmy prigimtj, ypac skiriant
démesj vibroniniy biiseny
galimg vaidmenj elektroniniy
vyksmy dinamikai.

Vystyti teorinius netiesinés
spektroskopijos apraSymo
metodus molekulinéms ir
kristalinéms sistemoms
zemose temperatirose.
Vystyti kvantinés relaksacijos
metodus apjungiant juos j
kompiuterinj skai¢iavimo
paketa.

Vystyti virpesinés relaksacijos
modeliavimo metodus ir
virpesinés spektroskopijos
metodus.

Vystyti turimg teorinj modelj,
aprasantj energijos pernasos
dinamika fotosintetiniuose
kompleksuose, siekiant ji
pritaikyti spektroskopiniy
duomeny analizei placiame
temperatiiry ruoze, nuo 10 K
iki kambario temperatiiros.
Nagrinéti karotenoidy
konformacinius vyksmus
vyksmus jvairiose aplinkose.




Nepusiausvyriniy
elektroniniy vyksmy
dinamika, valdymas ir
optimizavimas

Chmeliov, doc; dr.
V. Butkus, lekt.; dr. A.
Gelzinis, lekt.

Kvantinés chemijos grupé

prof. dr. J. Sulskus,

(vadovas),

Vykdytojai: dr.

M. Macernis, doc., doc.

dr. K. Glemza, doc.;

dr. S. Toliautas, lekt.; inz.
1. Gaizitinas

Vystyti modelius, tinkamus
pavieniy molekuliniy
kompleksy fluorescencijos
dinamikos apraSymui. Vystyti
sklaidos rutuliy rinkiniu
krastinio uzdavinio sprendimo
algoritma, Salinant plokscios
bangos skleidimo sferinémis
bangomis pririSima prie
bazinés koordinaciy sistemos
orientacijos.

Suderinti tankio funkcionalo ir
neempirius kvantinés chemijos
metodus modeliuoti organiniy
molekuliy elektronines ir
spektrines savybes: monomery
sgveikos oksadiazolio
kompleksuose jtaka
fluorescencijos spektrams;
Kvantinés chemijos metodais
skai¢iuoti BODIPY molekulés
S1 biisenos potencinj pavirsiy,
siekiant suderinti metodologija
molekuliniams klampumo
nustatymo jutikliams
modeliuoti;

Nagrinéti karotenoidy
sugerties ir Ramano spektrus
bei jy priklausomybes nuo
konformacijos ir aplinkos.
Panaudojant molekuliy
dinamikos ir tankio
funkcionalo metodus nagrinéti
ir vystyti protono pernasos
modelj bakteriorodpsino
baltyme.

Nagrinéti DNR kirpimo
mechanizmus BCNI baltymu.

Nr. 3

Mokslo kryptis - MedZiagy inZinerija T000

(08T)
MTEP programa 34
Darbo pobudis E
Ukio ekonominé-socialiné sfera 6

Pavadinimas:
NAUJOS FUNKCINES
MEDZIAGOS IR
SANDAROS

2018 —
2021 m.

Vadovas:
Dr. Kestutis Arlauskas, prof.
Vykdytojai:
dr. A.Poskus, docentas,
dr.M.Vilitinas, docentas,
dr. R.Rinkiinas, vyresnysis

. Kriivininky pernaSos jvairios

sandaros organiniuose Saulés
elementuose kompiuterinis
modeliavimas.

. Kriivininky rekombinacijos,

elektriniy ir dielektriniy sgvybiy




Tikslas:

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

mokslo darbuotojas,
dr. K.Genevicius, vyriausias
mokslo darbuotojas,
dr. V.Jankauskas, Y2
docentas, Y2 vyresnysis
mokslo darbuotojas,
dr. R.Maldzius, ' docentas,
Y5 vyresnysis mokslo
darbuotojas,
dr. N.Nekrasas, vyresnysis
mokslo darbuotojas,
dr. G.SliauZys, vyresnysis
mokslo darbuotojas,
habil.dr. G.Juska (emeritas),
dr. R.Purlys,
habil. Dr. V. Gaidelis,
habil. Dr. T. Lozovski,
dr. T. Grigaitis,
dr. E. Kamarauskas,

V. Sabonis, doktorantas,
J. Nekrasovas, doktorantas,
A. Aukstuolis, doktorantas,
A. Naujokaitis, doktorantas.

tyrimai perovskitiniuose Saulés
elementuose bei dvisluoksnuose
hibridiniuose dariniuose.

3. Sluoksniy morfologijos jtakos
krtuvininky pernasai organiniuose
lauko tranzistoriuose ir kituos
prietaisuose eksperimentiniai
tyrimai.

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

5. Organiniy puslaidininkiy, tinkamy
perovskitiniams saules elementams,
krtivio pernasos tyrimai.

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

7. Krivininky pernasos ir
fotojonizacijos charakteristiky
tyrimas naujose padidinto laidumo
organinése medziagose, skirtose
Saulés elementams.

8. Jvairiy struktiiry popieriy tyrimas
taikant aukstos jtampos i§lydzio
metodus.

9. Sukurti stabdomosios spinduliuotés
spektry ir kampiniy pasiskirstymy
duomeny bazg 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/

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

11. Silicio karbido ir silicio nitrido
sluoksniy bei silicio karbido
diody formavimo galimybés,
naudojant rentgeno spinduliuote,




tyrimas.

12. Dirbtinio deimanto ir kity plony
anglies bei silicio sluoksniy
formavimas HW CVD metodu bei
ju fotoelektriniy savybiy tyrimai.

13. Organiniy-neorganiniy ir
kompozitiniy sluoksniy Rentgeno
spinduliy jutikliams medziagy ir
technologijos paieska bei jy
savybiy tyrimas.

FF Kosmoso technologijy
Pavadinimas: centras.
Nt 4 MAZUJU PALYDOVU Vadovas: dr.'Lludas 1. Mazyjy palydovy raketiniy
Mokslo sritis (kryptis) 08T RAKRETINIY Tumonis. mikrovarikliy bandymy ir
MIKROVARIKLIYJ GAMYBA 2018 — Vykdytojai: dr. Liudas L .
MTEP programa 34 . charakterizavimo stendy kiirimas.
> . IR TYRIMAS 2021 m. Tumonis, vyr. m.d., . .. o
Darbo pobudis T . 2. Laboratorinio raketinio variklio

Ukio ekonominé-socialiné sfera 3 Tikslas: Prof. K. Arlauskas, modelio kiirimas ir tyrimai
Raketiniy mikrovarikliy Doc. M. Vililinas, ’

modeliavimas ir testavimas

Vyr. inz. A. Baronas




