Nanodeimanty su papildoma —N=N-Ph-COOH grupe imagnetéjimo tyrimai ab initio metodais

Ab initio study of the suspensibility of nanodiamonds with additinal groups
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Pastaraisiais deSimtmeciais didelis démesys yra
skiriamas jvairiy anglies dariniy, tokiy kaip anglies
nanovamzdeliai, grafenas, fulerenai, nanodeimantai ir
kt., tyrimams. Minétuose dariniuose, nepaisant to kad
jie yra sudaryti i§ tokiy pa¢iy atomy, susidaro sp” ( pvz.
grafito dariniai), sp’ ( pvz. deimantai) ar abi §ios jungtys.
Tai viena i§ priezasCiy, kodél anglies dariniy savybés
yra skirtingos ir, kaip pasekmé, juos galima panaudoti
jvairiose srityse, tokiose kaip biomedicina, elektronika,
energetika, vaizdinimas ir t.t. Nanodeimantai, kaip
tyrimo objektai, yra jdomds dar ir tuo, kad jie netoksiski,
gali biiti/yra panaudojami kaip vaisty neSéjai ir tuo
paciu metu jie yra auksto biostabilumo fluorescenciniai
zymekliai, skirti lasteliy steb¢jimui. Taciau jy
panaudojimas vaizdinimui neinvaziniu btidu $iuo metu
yra ribotas.

Miisy ankstesni tyrimai, parodé, kad nanodeimanty
su defektais, inkorporuotais N atomais, ir be
imagnetéjimas priklauso nuo iSorinio elektrinio lauko
stiprio: kai iSorinio elektrinio lauko néra, tirti
nanodeimantai yra diamagnetikai, o juos “patalpinus”
i iSorinj elektrinj lauka, kurio stipris didéja — Sios
dalelés tampa paramagnetikais, o jy jmagnetéjimas
didéja.  Siy rezultaty pagrindu buvo padaryta prielaida,
kad nanodeimantai gali biiti naudojami kaip kontrasty
agentai magnetinio rezonanso vaizdinimo jrenginiuose
(MRI).

Neseniai David E.J. Waddington ir kt. atliko  4-125
nm dydzio nanodeimanty tyrimus tam, kad nustatyti, ar
nanodeimantai gali biiti panaudoti vaizdinimui [1].
Gauti rezultatai parodé, kad 125 nm nanodeimantai
nesiagreguoja dejonizuotame vandenyje mazdaug 30
dieny, ir, kas yra ypatingai svarbu, gali biiti naudojami
vaizdinimui. Vaizdo kontrastas, minéto darbo autoriy
nuomone, nanodeimanty — vandens tirpaluose atsiranda
deél  Overhauser  efekto:  dalinai  poliarizuoti
nanodeimanty  elektrony sukiniai yra veikiami
magnetiniu lauku; rezonansas jvyksta tada, Kkai
nanodeimanty elektrony sukiniy ir aplinkos 'H atomy
svyravimo dazniai sutampa.

Tad kyla klausimas, ar Overhauser efektas bus
stebimas ir tada, kai nanodeimantai bus funkcionalizuoti
specifinémis grupémis, pavyzdziui, savitai reguojancios
i auglius, t.y. kyla klausimas ar funkcionalizuotuose
nanodeimatuose bus dalinai poliarizuoty elektrony
sukiniy. Norédami atsakyti j §j klausima atlikome
nanodeimanto su -N=N-Ph-COOH grupe preliminarius

imagnetéjimo tyrimus taikant B3LYP/6-31G metoda
(Pav. 1).

1 pav. Tiriamo nanodeimanto su papildoma grupe
vaizdas. C atomai — pilkos spalvos, O- raudonos, N-
melsvos, H — gelsvos.

Atliktuose preliminariuose tyrimuose papildomos
grupés padétis nanodeimante yra parinkta atsizvelgus j
erdvinius efektus ir néra atsizvelgta j galimus struktiiros
pakitimus dél elektrinio lauko poveikio.

3500
3000 4
2500 -
2000

1500 1

1000 - . :
500 e
0
0

su grupe”

w=pe grupes

|magnetéjimas

- 1

50 100 150
Elektrinio lauko stipris, *0.001 a.v.

2 pav. Tiriamo nanodeimanto su ir be papildomos
grupés imagnetéjimo priklausomybé nuo iSorinio
elektrinio lauko.

Remiantis gautais rezultatais (Pav. 2) galime teigti,
kad ir funkcionalizuotuose nanodeimantuose bus
pakankamai poliarizuoty elektrony sukiniy, tad jie taip
pat galés buti naudojami kaip kontrasty agentai MRI.
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