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Vilniaus Delianas Palinauskas?, Stepas Toliautas?
universitetas 'Wilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksluy fakultetas, Naugarduko g. 24, 03225 Vvilnius
’Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Saulétekio al. 9, 10222 Vilnius DFeTMe8VBDP molekulé sudaro tris rotamerus
delianas.palinauskas@chgf.vu.lt (Pl.’ P2, B3), kurie tar.pusavy.je. .Skl.rlaSl t%?s
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Molekulés, turincios BODIPY (1 pav.) funkcionalu ir cc-pVDZ baziniy funkcijuy H@21au31i. Tad barjgras, kurio mak81mpmas yra  qip struktara, todel galima daryti prielaida,
struktirini elementa, gali buti naudojamos rinkiniu. Tirpiklio i1taka molekulinéms tles.—9O ’ yra susljes su konjuga?lyos térp kad &i molekulé turi antraji suZadintos
kaip fluorescuojantys dazikliai, kurie atlieka  savybems buvo ivertinta naudojantis pakaito 1r BODIPY fragmento nutrikimu. S10 - .. 00 energetini minimuma (S1r) .
molekulinio zondo paskirti. Sie molekuliniai poliarizuojamo kontinuumo modeliu. barjero dydis vyra 1lygus 0,12 eV. Pusiausvyra
zondai gali matuoti mikroskopine klampa Skaic¢iavimail atlikti naudojant tolueno tarp konjugacijos 1r sterinés saveikos lemia . o o . o
lastelés  aplinkoje. Klampa vyra  svarbus tirpiklio  parametrus. Suzadintos  Dblisenos Zemiausios energijos struktira (s0), 1 lentele. Nagrinejamy dvisieniu kampy reikSmes
rodiklis, kuris leidzia tirti lastelés  savybés buvo skaidiuojamos remiantis atitinkanc¢ia -39,20° dvisieni kampa tarp | Xempas 8VBDP Pl P3
gyvybinius  procesus ir gali indikuoti nestacionarigja tankio funkcionalo teorija. vinilo grupés ir BODIPY plokStumos. IS Sios S0 Sim Sir S0 Sim S0 Sim
patologinius poky&ius [1]. Suzadinta Strukt@ros optimizacija buvo atlikta kartu su molekulés  suZadintos  blsenos  energetinio ¢ 739,20 | -15,09] - | 739,69 | -16,45 | -57,32 | -17,89
molekulinio rotoriaus molekulé  paprastai virpesiniy moduy paieSka. Minimalios energijos minimumo (Slm) vyksta efektyvi nespinduliné ° 151,31 | 139,58 _ 126,58 | 144,25 | 157,05 | 143,79
i&spinduliuoja fotona, tadiau priklausomai nuo struktiira buvo patvirtinta, neradus menamy relaksacija, t. y. 8is minimumas yra artimas |FXampas SFeBDE THeBVEDP P2
rotoriaus grupés pasisukimo suZadinta molekulé virpesiniu dazZniy. kGiginei sankirtai, todél 3%i molekulé pasizymi SO Sim Sir SO Sim SO Sim
gali pereiti i nespinduliuojancéia bisena. Jei Siame darbe buvo teoridkai nagrinéjamos 8VBDP, kvantiniu nadumu, artimu nuliui. 4 53,19 | -48,05| -5,61 | -60,21 | -13,46 | -62,69 | -45,56
de1 didesnes k1lampos rotoriaus grupés 8FeBDP, TMe8VBDP, DPhTMe SVRDP (2 pav.) 2 9 ) 154,74 | 150,78 | 128,98 | 156,87 | 140,11 | 157,25 | 157,45
sukimasis apribojamas, wvidutiné spinduliavimo molekulés, turinc¢ios 8-vinil-BODIPY fragmenta, it .Iévados
trukme padideja [2]. Toks principas kurio 8 (mezo) padéetyje esanti vinilo grupe
panaudojamas klampos matavimui. atlieka rotoriaus vaidmeni. < 1. 1% 8VBDP molekulés pagrindinés biasenos (S0)
hvinil 1) J)(P .Rezultatai energijos priklausomybés nuo dvisienio kampo ¢
iL skenavimo rezultaty paaiskejo, kad minimalios
J“'QJJ mj Tiriant suzadintos busenos relaksacinius energijos bilsena atitinka 39,20° laipsniuy
J VY]{SIHUS galima 1sskirti tokias svarbias dvj_sj_eni kampa_ Vinilo grupés sukimasis
.. ‘.J koordinates: dvisilienis kampas - ¢, BODIPY 4 pav. 8PhB£3P molekulés S.truk.tarOS: A” - pagrindinéje busenoje yra apribotas del aukdtuy
d/j‘ _ plokstumos susilenkimo kampas - ©6 (1 pav.). HesuiaC_ilntOS busenos (_SO) mailauSlOSl enelrg}]OS energetiniy barjery (~ 0,13 eV) . SVRBDP
J""\_{/wd‘ Buvo atliktas neapribotas (angl. relaxed) StfukFura’ B - struktura (Slm), kuri atitinka . 1oxylées suzadintos basenos (S1) potencinio
pagrindines (S0) 1r suzadintos (S1) buseny Suzaquﬂxﬂ bus??os ldhﬂlU%.energetug'?uﬂlmuma' c pavirdiaus pjtvis turi vieninteli minimuma,
4 4-ditlvoro-4-boro-33 4a-diazo-s-mndacenas 9 energijos priklausomybés nuo dvisienio kampo — suzadilntos _busenosv afltIOJO erllefgetlnlo minimumo kuris sutampa su kigine sankirta Del  Sios
. (Slr) struktura. Zemlau optimizuotos TMe8VBDP :
1 pav. Kairéje - BODIPY molekulés struktira su (¢) skenavimas (3 pav.). molekulés struktdros: D - SO struktaora, E - Slm Priezasties Si molekule negali buti
pakaituy pozicijomis. Desinéje - BQDIPY Hm}ekulés 314 struktira. panaudojama klampos matavimuil.
struktira su nagrinéjamails dvisienlals kampals ] Nagrinéjant 8VBDP, 8FeBDP, TMe8VDP ir 2. Metilo grupés TMe8VBDP molekuléje beveik
.Skaiéiavimo netodai 3,0 - secccccen.,,,,.. DPhTMe8VBDP rotamery suzadintos PUSEenos netl.lri VJ;Itakos suia.dinto§ bﬁlsenos deformacija%,
29: pirmojo energijos minimumo struktiras, tOd?l S1 moleku}e, k?lp o 8VBDPI molekule,
Visi  molekuliniai  skaiéiavimai  atlikti o pastebéta, kad BODIPY plokStuma lenkiasi po turetu relaksuoti nespinduliniu keliu.
naudojant Gaussian0o programine iranga. 2,8 - ? suzadinimo (©® kampas mazéja). Sis lenkimasis 3'v PFeTMe8YBDP mplekglés E? r?témero
Molekulinés struktiiros nupieStos GaussView 5 ' yra galimas del kruvio pernasos 1S BODIPY suzadl?tos LUsenos plrmojo chergljos Mintinuimo
brograma. S:ZJ- plok&tumos link vinilo grupés. strgktura (5 paY., D) pasteblmél skiriasi nuo
Q9 2 .o A C E Pl i1r P3 strukturuy (5 pav. B 1r F). 5 pav. D
L ' .." "o. 03 s » o LY » By b VD W ’ pavalzduota struktira yra panaSesne 1 8FeBDP
0,124 e "‘.,... ..." .'-.. )ta-af&‘f'** d‘jaaf" J'fa:?%"w’f;:f*fa:?ﬁﬂ"?’%g?‘ (4 pav., B), todel galima daryti prielaida,
og. g%% . ‘f “ B Y D F ‘&iﬁ kad P2 rotameras turi sﬁ?uktﬁra, atitinkancig
’ °°... Mﬁgj{'—:“J ...° ;,a:::éOJ f 2o J;‘ &‘;}443{%? & *,iﬁ.’&"‘; :f?“..': suzadintos busenos antrajl minimuma.
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