Benzoksazino junginio potencinés energijos pavirsiai

Sviesa indukuoto suzadinimo metu
Potential energy surfaces of benzoxazine compound during photoexcitation
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Apzvalga Junginiy molekuliné struktira

Fotochrominiai junginiai yra Sviesai jautrus molekulimair darimiai, kuriy
sugerties savybes keiCiasi suzadinimo metu. Dél galimo taikymo molekulinio
dydzio elektronikoje bei didelio tankio duomeny laitkmenoms [1] tokie junginiai
sulaukia nemazo démesio. Vienas pavyzdys yra indolo[2,1-b][1,3]benzoksazino
molekulé [2]. Sios molekulés spektriniai matavimai rodo, kad junginys pasizymi
sudeétinga suzadinimo eigos dinamika [3], kuria1 paaiSkinti reikalingi
nuodugnesni teoriniai tyrimai.

PraneSime aptariami indolo-benzoksazino junginio struktiiros bei jo
fotocheminiy savybiy skaiCiavimy rezultatai, gauti naudojant jvairius kvantines
chemijos metodus. Modeliavimul naudoti skaiCiavimy paketar Gaussian03 1r
Gamess-US, skaiCiavimai atlikti naudojant Fizikos fakulteto Teorinés fizikos
katedros 1r Saulétekio slénio (VU) superkompiuterius.

Sugerties spektrai
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Pagrindinés busenos ir suzadintos biisenos energijos kitimas
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Indolo-benzoksazino junginio pagrindines (So, juoda spalva) ir Zemiausios aktyvios suzadintos (S, raudona
be1 melyna spalvos) elektroniniy biiseny energijos vertés jvairiuose potencinés energijos pavirsiaus taskuose, S o o o . .
gautos i§ TD-DFT (kairéje) ir ZINDO (desinéje) skaidiavimy. Zyméjimai: s0-0 — pagrindiné (Zemiausios Indolq-benzoksazmo junginio molek.uhne §truk.t.ura ir teorinial s:ugertles sp.ek.tral_(TD—DFT mefodas, B3VLYP
energljos) padetis; s0-1, s0-3, s0-4 — lokalus Sy energijos minimumari; b0-1, b0-3 — balno taskai funkcionalas, 6-311++(2d,p) funkcijy baze) trijuose pagrindinés elektroninés biisenos energijos pavirsiaus
taSkuose: s0-1 (kair¢je), s0-0 (pagrindin¢ padetis, viduryje) ir s0-3 (deSin¢je). Molekuler deformuojantis,
Apadioje: indolo-benzoksazino junginio Zemiausios aktyvios suZadintos elektroninés blisenos energijos Z€Miausia suzadinimg atitinkanti smailé pasislenka | raudongja spektro pusg; Sio suzadinimo energija beveik
vertés, gautos jvariais skai¢iavimy metodais — TD-DFT (jskaitant tirpiklio — acetonitrilo — poveikj ir be jo), Sutampa su 4-nitrofenolio anijono sugertimi
ZINDO ir GUGA-CIS

s0-1 b0-1 s0-0 b0-3 s0-3 s0-4
DFT 4,2 4,32 3,99 4,45 3,97 3,94
DFT (tirp.) 2,84 3,68 3,59 i 3,49 3,52
ZINDO 3,52 3,5 3,66 3,52 3,66 3,6
GUGA-CIS 7,04 7,19 7,49 7,45 7,76 7,75
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