Benzoksazino junginio potencinés energijos pavirsiai §viesa indukuoto suzadinimo metu

Potential energy surfaces of benzoxazine compound during photoexcitation

Stepas Toliautas', Juozas Sulskus', Leonas Valkiinas'?
"Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Saulétekio al. 9, LT-10222 Vilnius
*Fiziniy ir technologijos moksly centro Fizikos institutas, Savanoriy pr. 231, LT-02300 Vilnius
stepas.toliautas@ff.stud.vu.lt

Fotochrominiai junginiai yra §viesai jautriis
molekuliniai dariniai, kuriy sugerties savybés keiciasi
suzadinimo metu. D¢l galimo taikymo molekulinio
dydzio elektronikoje bei didelio tankio duomeny
laikmenoms [1] tokie junginiai sulaukia  nemaZzo
démesio.  Vienas pavyzdys yra indolo[2,1-b]
[1,3]benzoksazino molekulé [2]. Sios molekulés
spektriniai matavimai rodo, kad junginys pasizymi
sudétinga suzadinimo eigos dinamika [3], kuriai
paaiskinti reikalingi nuodugnesni teoriniai tyrimai.

PraneSime aptariami indolo-benzoksazino junginio
struktiiros bei jo fotocheminiy savybiy skaiciavimy
rezultatai, gauti naudojant jvairius kvantinés chemijos
metodus. Modeliavimui naudoti skaiCiavimy paketai
Gaussian03 ir  Gamess-US; skaiCiavimai atlikti
naudojant Fizikos fakulteto Teorinés fizikos katedros ir
Saulétekio slénio (VU) superkompiuterius.

Junginio  geometrinés  struktlros  parametrai
optimizuoti tankio funkcionalo metodu (DFT) naudojant
hibridinj B3LYP funkcionalg ir du baziniy funkcijy
rinkinius (6-31G(d,p) ir 6-311G(2d,p)). Skai¢iavimy
metu gautos keturios pagrindinés elektroninés biisenos
struktiiros, atitinkancios skirtingus potencinés energijos
minimumus, bei $ias struktiiras jungianciy trajektorijy
balno taskai. Indolo-benzoksazino junginj galima
salyginai skaidyti | dvi grupes: indolo (Ind) ir
nitrofenolio (pNph) (1 pav.) Siy grupiy susijungimo
vietoje susidaro oksazino ziedas; pagrindinj energijos
minimumg atitinka struktiira su uzdaru oksazino ziedu,
o Salutinése padétyse Sis Ziedas atviras.

1 pav. Indolo-benzoksazino junginio struktiira viename
i§ potencinés energijos minimumy (pazZyméta nutraukta
jungtis oksazino Ziede).

Spektriniy  suzadinimo eigos matavimy [3]
rezultatuose stebimi atskiry junginio molekuliniy grupiy
pédsakai; jy egzistavimas gali biiti aiSkinamas oksazino
ziedo skilimu reakcijos metu. Siekiant iSnagrinéti $j
reiskinj, gautuose potencinés energijos paviriaus
taskuose (minimumuose ir balno taskuose) skaiciuoti
elektrono energijos spektrai ir palyginti su atskiry
molekuliniy grupiy — 3H-indolo bei 4-nitrofenolio
anijono — skaiiavimy metu gautais rezultatais.
Nestacionaraus tankio funkcionalo (TD-DFT) metodu
gautos suzadinimy energijos vertés neblogai atitinka
eksperimentus, tatlau  nesuteikia  pakankamai
informacijos apie vykstanciy procesy dinamikg. Todél
energijos buseny iSsidéstymui bei banginés funkcijos
charakteriui jvairiose struktiiros padétyse placiau tirti
panaudoti kiti skai¢iavimy metodai: pusempiris ZINDO,
neempiriai GUGA-CIS ir multikonfigiiracinés trikdziy
teorijos (MCQDPT2); naudotas 6-31G(d,p) baziniy
funkcijy rinkinys.

Reiksminiai zodziai: fotochrominiai junginiai, elektrono
energijos spektras, suzadintos energijos biisenos,
kvantinés mechanikos skaiciavimai.
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