Fizikos fakultetas
Cheminés fizikos institutas

2019 M. VYKDOMU MOKSLO TIRIAMUJU DARBU SARASAS

Eil. Nr. Padaliniai, temos
Mokslo sritis (kryptis) * N Mokslo tiriamojo darbo Darbvq vadovai ir vykc_jytOJal Mokslo tiriamojo darbo
MTEP programa/VVU mokslo sritis  ** pavadinimas. pradzia, | (moksl.vardas ir > duotvs 2019 metams
Darbo pobiidis *** Darbo tikslas pabaiga | laipsnis, v., pavarde, UZQuotys
Ukio ekonominé-socialing sfera™*** pagrindinés pareigos)
1. Atlikti eksperimentinius
,»Molekuliy amorfiniy ir nano-
spektroskopijos* strukturizuoty medziagy,
mokslinégrupe naudojamy kuriant dangas
Vadovas: fotonikai ir atrankiems
prof., jutikliams, tyrimus taikant
HII:IISJlI{\}Ilg?NHI\II}[{R dr. (HP) V. Sablinskas, daygelio branduoliy BMR
STRUKTURIZUOTU prof. bei CP MAS (kryZminé
MEDZIAGU BEI _ Vykdytojai: Ny pollar.lzac'| ja kartu su
DANGU FOTONIKAI IR habil dr. V. Balevicius, ,,m§g1§k0J0 kampo‘ ‘
ATRANKIEMS prof., dr. V.Alek§a, sukl'mu“) mgtodus ir sukgrtl
JUTIKLIAMS doc.dr. A.Gruodis, naujg teorinj modelj, kuris
Nr. 1 SPEKTROMETRIJA doc. dr. J. Ceponkus, leisty apraSyti sukiniy
doc., dr. V. Urboniené, difuzijos ir terminés
N S, 2015- . . ,
Fiziniai mokslai (Fizika) Tikslas: 2019 doc. pusiausvyros tendencijas bei
35/9 —F-12 Panaudojant i;/airius dr. K. Aidas,lektorius nustatyti galimus Siy
spektrinius metodus gauti dr. V. Urbonien¢, doc., V_yksml%_kanalus ir
isamia informacija apie dr. A.Mayéa}ka, doc., dlme.nsn jas. )
molekuliniy dariniy dr. F.Kuh.eélus3 QOC., 2. Etlrtl BMR spc_ektros_kopljos
struktiirinius parametrus dr. V. Klimavicius, ir r(_elaksomc_at_rl jos tqlkymo
kuri reikalinga praktiniarﬁ lektorius, _ galimybes tiriant mikro-
R . o M. Velicka, lektorius, heterogeniskumo apraiskas
Ju tepkymm fotomkpp I R. Platakyté, lektore, dvinariuose tirpaluose jony
jutikliy technologijose D. Lengvinaité,lektoré, poveikyje ir nustatyti
K. Kristinaityte, tinkamiausius spektrinius
doktorante, parametrus
R. Bandzevicitte, susiformavusioms fazéms
lektoré charakterizuoti.

3. Vystyti Ramano matricinés




izoliacijos metoda vidinio
vandenilinio rySio tyrimams,
atliekant eksperimentus 3 K
temperatiiroje.

4. Tobulinti FTIR ATR
spektriniu metodu pagrjsta
véziniy audiniy diagnostika.
Vystyti spektrine sistemg in
situ ir in vivo tyrimams.

5. Testi biologiniy skys¢iy
spektrinius tyrimus SERS
metodu.

6. Praplésti SERS taikymus
nereceptiniy vaisty kokybinei
ir kiekybinei analizei
Kraujyje ir kituose
biologiniuose skysciuose.

7. Vystyti atominiy jony
kvadrupolinés BMR
relaksacijos parametry
modeliavimo taikant
klasikines molekulinés
dinamikos simuliacijas bei
hibridinius QM/MM metodus
algoritmai.

8. Vykdyti tautomerizmu
pasizymin¢iy junginiy
rigstingumo ir tautomerinés
pusiausvyros konstanty
modeliavimo tankio
funkcionalo teorijos metodais
darbus.

Nr. 2

Fiziniai mokslai (Fizika)
35/9 —F-2

MOLEKULINIU IR
KRISTALINIU
MEDZIAGU
ELEKTRONINIU
SPEKTRU
SKAICIAVIMO
METODU VYSTYMAS

2019-
2023

Molekuliy teorijos ir
modeliavimo grupé

Vadovas:
Dr. D. Abramavicius,
prof.
Vykdytojai:
Habil. Dr. L. Valkunas,

1.Vystyti koherentinés
spektroskopijos teorinj
aprasyma jtraukiant eksitony
anihiliacijos reiskinius.
Aprasyti koherentinés
spektroskopijos prie dideliy
zadinimo intensyvumy
eksperimentinius rezultatus,




Tikslai:
Kvantinés ir klasikinés
mechanikos, kvantinés ir
klasikinés elektro-
dinamikos, 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.

prof.,

dr. J. Sulskus, prof.,
dr. O. Rancova, doc.,
dr. M. Macernis, doc.,
dr. S. Toliautas,

dr. J. Chmeliov,

dr. A. Gelzinis,

dr. V. Butkus,

dr. K. Glemza, doc.,
dr. J. Buéinskas, doc.

leidziancius nustatyti jvairiy
spar¢iyjy vyksmy prigimtj.

2.Vystyti molekuliy agregaty
vibroninius ir variacinius
modelius, jskaitant virpesiy
anharmoniskima, netiesing
mody sgveiky. Aprasyti
molekuliy vidinés konversijos
procesus.

3.Vystyti teorinius netiesines
spektroskopijos aprasymo
metodus molekulinéms ir
kristalinéms sistemoms zZemose
temperaturose.

4.Vystyti kvantinés
relaksacijos teorijg itraukiant
nemarkovinius reiskinius
laipsniSkai nykstancioms
fliuktuacinéms koreliacinéms
funkcijoms.

5.Vystyti kvantinés chemijos
teorinius metodus skaiciuoti
karotinoidy, bakteriorodpsino,
aktyvaus centro elektronines
biisenas, tirti DNR kirpima
BCNI baltyme.

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

7.Nagrinéti fotosintetiniy
tilakoidiniy membrany bei
anteniniy pigmentus turin¢iy




baltyminiy kompleksy
fluorescencijos spektry laikines
priklausomybes placiame
temperatiiry diapazone. Sie
tyrimai yra sietini su taip
vadinamo nefotocheminio
gesinimo mechanizmo modelio
kiirimu.

8.Kurti aukstos skiriamosios
gebos mikroskopijos modelius.

9.Vystyti teorinius modelius,
leidziancius analizuoti galimus
atskirty kriiviy biiseny efektus
molekuliniuose dariniuose.

Nr. 3

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

NAUJOS FUNKCINES
MEDZIAGOS IR
SANDAROS

Tikslas:

Naujy organiniy,
neorganiniy ir hibridiniy
medziagy sluoksniy bei

dariniy formavimo
technologijos, juy
elektriniy, fotoelektriniy ir
kriivio pernaSos savybiy
tyrimas

2018-
2021

Vadovas:
Dr. Kestutis Arlauskas,
prof.

Vykdytojai:
dr. A.Poskus, docentas,
dr.M.Vilitonas,
docentas,
dr. R.Rinktinas,
vyresnysis mokslo
darbuotojas,
dr. K.Genevicius,
vyriausias mokslo
darbuotojas,
dr. V. Jankauskas, %
prof., /2 vyresnysis
mokslo darbuotojas,
dr. R.Maldzius, %
docentas, 2 vyresnysis
mokslo darbuotojas,
dr. N.Nekrasas,
docentas,
dr. G.Sliauzys,
lektorius,

1. Kravininky pernasos
Jvairios sandaros
organiniuose Saulés
elementuose kompiuterinis
modeliavimas.

2. Kruvininky
rekombinacijos, elektriniy ir
dielektriniy sgvybiy tyrimai
perovskitiniuose Saulés
elementuose bei
dvisluoksnuose
hibridiniuose dariniuose.

3. Neorganiniy
perovskitiniy sandary saulés
celéms technologijos
paieska.

4. Sluoksniy morfologijos
itakos kriivininky pernasai
organiniuose lauko
tranzistoriuose ir Kituos
prietaisuose
eksperimentiniai tyrimai.

5. PurSkimo metodo
taikymo visiems




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.

perovskitiniy saulés celiy
sluoksniy gamybos etapams
iSvystymas, siekiant
iSlaikyti/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. Kriivininky pernasos ir
fotojonizacijos
charakteristiky tyrimas
naujose padidinto laidumo
organinése medziagose,
skirtose Saulés elementams.
9. vairiy struktiiry
popieriy tyrimas taikant
aukstos jtampos iSlydzio
metodus.

10.  Sukurti stabdomosios
spinduliuotés spektry ir
kampiniy pasiskirstymy
duomeny baze 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
saveikos su medZiaga




modeliavimo Monte Karlo
metodu kodg 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 spinduliuote,
tyrimas.

Nr. 4

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

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. Vilitnas,
docentas,
A. Baronas,vyresnysis
inzinierius

1. Mazyjy palydovy raketiniy

mikrovarikliy bandymy ir
charakterizavimo stendo
tobulinimas.

2. Laboratorinio raketinio
variklio modelio kurimas
ir tyrimai.




