1,3,4-Oksadiazolio chromofory struktiiros ir elektroninio spektro modeliavimas

Simulation of Structure and Electronic Spectra of 1,3,4-Oxadiazole Chromophores
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Oksadiazolio  chromoforomis (I  pav.)
modifikuoty PPI dendrimery ir PEI polimery sugerties ir
fluorescencijos spektry eksperimentiniy matavimy metu
buvo pastebétas fluorescencijos spektro poslinkis
plévelése ir lyginant spektru chloroformo tirpale [1].
Chloroformo (CHCIs) tirpale sugerties maksimumo
spektras yra 300-320 nm srityje ir fluorescencijos
spektras - 370-390 nm srityje. Plony pléveliy
fluorescencijos spektro maksimumas yra pasislinkgs |
390-450 nm sritj. Taip pat eksperimenti§kai uzfiksuotas
papildomas oksadiazoliu modifikuoty PEI polimery
pléveliy fluorescencijos maksimumas 550 nm bangos

ilgiy srityje [2].

1 pav. Modeliuojamas oksadiazolio monomeras

Darbo tikslas yra naudojantis kvantinés chemijos tankio
funkcionalo ir nuo laiko priklausancio tankio
funkcionalo (TDDEFT) metodais paaiskinti
1,3,4-oksadiazolio chromoforos grupémis modifikuoty
dendrimery bei polimery chloroformo tirpaly ir pléveliy
eksperimentinj sugerties ir flourescencijos spektra.
Darbe naudojantis tankio funkcionalo teorija
yra modeliuojama oksadiazolio monomery, dimery ir
didesniy kompleksy struktiira ir elektroniniai spektrai.
Darbo metu buvo nustatytas tinkamiausias tankio
funkcionalas skaitmeniSkai modeliuoti oksadiazolj yra
PBE1PBE. Atlikus skaiciavimus paaiskinti
eksperimentiniai oksadiazolio monomerais modifikuoty
PPI dendrimery ir PEI polimery chloroformo tirpalo
sugerties ir fluorescencijos spektrai. Darbo metu
apskai¢iuoti  oksadiazolio monomero geometrijos
pokyc¢iai vykstant pirmosios suzadintos biisenos
reklaksacijai. Nustatyta labiausiai tikétina monomery
tarpusavio orientacija oksadiazolio dimere. Skaiciuojant

$io dimero spektrus buvo gauti draustiniai Suoliai, kurie
gali bati laikomi kriivio pernasos Suoliais. Nustatyta,
kad sugerties spektrai tiek tirpaluose, tiek plévelése i$
esmés yra atskiry monomery sugerties spektras.
Fluorescencijos spektras 390-450 nm srityje taip pat gali
buti  aiSkinamas  spinduliavimu i§  monomery
relaksavusios suzadintos biisenos. Kvantinés chemijos
metodais gavome, kad monomery sgveika dimeruose
fluorescencijos spektrg keicia labai mazai. Darbo metu
nustatyta, kad naudojantis tik kvantinés chemijos
TDDFT metodais nepavyksta nustatyti fluorescencijos
spektro maksimumo atsiradimo 550 nm srityje
modifikuoty PEI polimery plévelése. Sio maksimumo
atsiradimas gali buti aiSkinamas didesniy agregaty
fluorescencija ir tolimesniam apraSymui turéty buti
naudojama eksitoniné teorija.

Kompiuteriniai skai¢iavimai buvo atliekami naudojant

VU atviros priecigos centro “HPC Saulétekis”
superkompiuter;.
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