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Pratarmeé

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakultetas antrg kartg rengia nacionaline
moksline konferencijg ,Chemija ir geomokslai". Konferencija ,Chemija ir geomokslai
2024" buvo skirta garsaus geologijos profesoriaus Juozo Paskevi¢iaus 100-osioms
gimimo metinéms paminéti. Ir renginys buvo labai sékmingas. Fakulteto mokslininkai
pristaté naujausius mokslinius tyrimus, vykdomus Chemijos ir geomoksly fakulteto
Chemijos ir Geomoksly institutuose. Kadangi renginys buvo jdomus, dalyvavo
konferencijoje didelis kiekis dalyviy, visi vieningai nutaréeme, kad konferencija turi bati
testine, kasmetiné, vienijanti ne tik chemikus su geomoksly atstovais, vienijanti ne tik
masy fakulteto mokslininkus. Siais metais misy pradéta konferencija tampa tikrai
respublikine konferencija. Kviestinius praneS§imus skaitys Kauno technologijos
universiteto, Fiziniy ir technologijos moksly centro, Vilniaus universiteto kity fakultety
mokslininkai. Konferencijos devizu tampa posakis ,Be atminties nebdna ateities”.
Antroji konferencija ,,Chemija ir geomokslai 2025" yra dedikuota Zymiy Lietuvos
chemiky prof. Kazio Daukso 120-osioms ir akademiko prof. Vito Daukso 90-osioms
gimimo metinems paminéti.

Prof. Aivaras Kareiva
VU Chemijos ir geomoksly fakulteto dekanas
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Profesorius Kazys Dauksas

Aivaras Kareiva
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Prof. Kazys DaukSas gimé 1905 m. vasario 25 d. Sakaly kaime, Pakruojo rajone.
Baiges Siauliy valstybine gimnazijg (nuo 1996 m. — Siauliy Juliaus Janonio gimnazija),
K. DaukSas 1925 m. jstojo j Lietuvos universitetg (Matematikos-gamtos fakulteto
Fizikos-chemijos skyriy). 1936 m. prof. K. Dauk$as Vytauto DidZiojo universiteto
Matematikos-gamtos fakultete apgyné disertacijg ,Sarminiy metaly osmatai” daktaro
laipsniui gauti. Si disertacija yra pirmasis neorganinés chemijos krypties mokslinis
traktatas Lietuvoje. Profesorius K. Dauksas 1937-38 m. stazavosi Graco technikos
universitete Austrijoje. Grjzes i$ tyrimy Austrijoje, K. DaukSas pradéjo pedagogine
veikla, skaité neorganinés chemijos ir analizinés chemijos kursus. 1939 m. baigé
habilitacijg, o Vytauto Didziojo universitetas K. DaukSui suteiké privatdocento varda.

F

Profesorius Ka'zys Daukéé (1905-1985)

1940 m. K. Dauk3as persikélé | Vilniy ir buvo paskirtas Vilniaus universiteto
Neorganinés chemijos katedros (véliau Neorganinés ir analizinés chemijos katedros)
vedéju. Tais paciais metais Vilniaus universitetas suteiké K. DaukSai profesoriaus
vardg. 1945-1946 m. buvo pirmasis Vilniaus pedagoginio universiteto Chemijos
fakulteto dekanas ir Chemijos katedros vedéjas. 1945-1956 m. K. Dauk8as buvo
Lietuvos moksly akademijos Chemijos ir cheminés technologijos instituto direktoriumi.
K. Dauk$as 1958-1982 m. buvo Lietuvos chemiky draugijos pirmininkas. Vadovaujant
profesoriui K. Dauksui, VU Chemijos fakultete apginta 11 daktaro disertacijy. Vienas
arba kartu su bendraautoriais iSleido 7 skirtingus vadovélius chemijos studentams (14
leidimy; vir§ 40000 egz.). Be to, jis buvo pirmasis autorius, iSleides ,Chemijos terminy
zodyng“ lietuviy kalba. 1981 m., 41 metus vadovaves Neorganinés ir analizinés
chemijos katedrai, prof. K. DaukSas iSéjo | pensijg ir buvo paskirtas Vilniaus
universitete profesoriumi-konsultantu. 1985 m. gruodzio 18 d. miré sulaukes 80 mety.

Vilniaus universiteto chemiky patriarchas profesorius Kazys DaukS$as buvo iSskirtinai
Zinomas universiteto déstytojas ir aktyvus mokslininkas. ki pat gyvenimo pabaigos jis
buvo kupinas energijos ir naujy idéjy. Be meilés chemijai, profesorius Kazys Dauksas
ypaC domejosi visuomeneés problemomis. Be jokios abejonés, jis buvo ir atmintyje
tebéra Zymiausias ir populiariausias Chemijos fakulteto profesorius.
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Profesorius Vitas Dauksas.
Mokslininkas, Praktikas, Mokytojas

Linas Labanauskas
Fiziniy ir technologijos moksly centras

Trumpai minimos prof. V. DaukSo svarbiausios gyvenimo datos, asmenybés bruozai,

pagrindinés mokslinés, pedagoginés ir praktinés veiklos kryptys momentai ir
kontekstas, jvairiose srityse pasiekti rezultatai.
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Klimato kaitos ypatumai Lietuvos urbanizuotose teritorijose

Ariinas Bukantis!, Evaldas Ramanauskas?, Liucijus Dringelis?, Giedrius

Kaveckis?, Ginté Jonkuté-Vilké?, Laurynas Klimavicius?!
WVilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas,
2Kauno technologijos universiteto Architektiros ir statybos institutas

Pasaulyje $iltnamio efektg sukeliangiy dujy (SESD) emisija nuolat didéja dél energijos
gamybai daugiausia naudojamo iSkastinio kuro, netvaraus energijos vartojimo buityje
ir pramoneéje, Zeménaudos keitimo ir vartotojiSko gyvenimo budo. Pastaty sektoriui
Siuo metu tenka apie 37 % pirminés energijos suvartojimo pasaulyje ir su energijos
gamyba susijusiy CO2 emisijy. Urbanizuotos teritorijos i8siskiria itin dideliu
pazeidziamumu, nes Cia klimato kaitos poveikis gali stipriai pabranginti pagrindines
miesty paslaugas, pragyvenimg ir pakenkti Zmoniy sveikatingumui. Tuo pat metu
miestai yra svarbiausiais klimato kaitos veiksnys, nes juose vykdoma zmoniy veikla
yra pagrindinis SESD $altinis. Apskai¢iuota, kad miestai yra atsakingi uz 75 %
pasauliniy CO2 emisijy. Palyginti su kaimiSkuoju krastovaizdzZiu, tankiai uzstatytos
miesto teritorijos tampa Silumos salomis, kuriose gyventojams tenka didesné nei
foniné Silumos apkrova, ypac vasaros periodais, kai jsivyrauja anticikloniné cirkuliacija
ir susilpnéja oro apykaita tarp miesto centro ir uzmiescio. Kadangi prognozuojama,
kad karsCio bangy daznis, trukmé ir intensyvumas ateityje didés, miesto gyventojy
Silumos streso problema tik dar labiau paastrés.

Sio tyrimo tikslas — nustatyti jvairaus uzstatymo tipy (morfotipy) urbanizuoty teritorijy
mikroklimato ypatumus, kuriais remiantis véliau bus pateikti pasitlymai gyvenamuyjy
vietoviy urbanistinés plétros reguliavimui, kryptingam urbanistinés struktaros, viesSujy
erdviy formavimui ir kitoms priemonéms, kurios ateityje padéty susvelninti neigiamas
klimato kaitos pasekmes. Mikroklimato tyrimai buvo atliekami Lietuvos didziyjy miesty
(Vilniaus ir Kauno) urbanizuotose teritorijose 2023-2024 m. geguzés rugseéjo
meénesiais. Matavimams naudotos mobilios meteorologijos stotys, kurios buvo
iSdéstomos jvairiy morfotipy miesty kvartaluose, o jy matavimy rezultatai lyginami su
uzmiesC€io meteorologijos stoCiy rodmenimis. Taip pat tyrimuose panaudoti Vilniaus
universiteto stacionarios automatinés meteorologijos stoties matavimy rezultatai
(2022-2023 m.).

Buvo iSskirti Sie miesty uzstatymo morfotipai: 1 — aukStybinis uzstatymas, 2 —
perimetrinis uzstatymas, 3 — laisvo planavimo uzZstatymas, 4 — kompaktiSkas
mazaaukstis sodybinis uzstatymas, 5 — ekstensyvus sodybinis uzstatymas, 6 — miSrus
uzstatymas, 7 — pramoneés ir inzinerinés infrastruktiros uzstatymas, 8 — atskirai
stovintys pastatai, 9 — Zeldynai ir miesty miskai. Didziausi oro temperatiros nuokrypiai,
palyginti su uzmiesc€iu, nustatyti 1, 4, 2 ir 8 morfotipuose (+1,4—-2,4 °C). Santykinis oro
drégnis visuose morfotipuose buvo mazesnis nei uzmiestyje 1-7 %, labiausiai jis
sumazeéjo 1, 6 ir 8 morfotipuose. Véjo greitis miesty teritorijose pasikeité nevienodai:
palyginti su uzmiesc€iu, 10-30 % stipresnis véjas nustatytas 1, 5 ir 8 morfotipuose, o
kituose — 2-5 kartus silpnesnis. Taip pat nustatyta, kad Vilniaus mieste, palyginti su
uzmiescCiu, kars¢io bangos, kai maksimali paros oro temperatira = 30 °C, yra ilgesnés
trukmés ir intensyvesnés. Tyrimas atliktas jgyvendinant LMT remiamg projektg S-MIP-
23-62 ,Lietuvos gyvenamuyjy vietoviy urbanistinés aplinkos formavimas jvertinant
Salies klimato kaitos prognozes"®.
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Biologiniai jutikliai: nuo analizinés chemijos iki klinikinés
diagnostikos

Asta Kausaité-Minkstimiené, Agné Ginitunaité, Anton Popov, Almira
Ramanavicéiené

NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medziagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Labai svarbi analizinés chemijos ir klinikinés diagnostikos uzduotis yra tikslus ir labai
jautrus jvairiy anali€iy kiekio nustatymas, kurio atlikti taikant jprastinius cheminés
analizés metodus daznai néra jmanoma dél didelés trukdanciy medziagy jvairovés
tiramuose meéginiuose. Naujas zingsnis tokiy méginiy analizéje buvo zengtas 1962 m.
Clark‘ui ir Lyons‘ui sukdrus ir aprasius pirmajj biologinj jutiklj (BJ) — analitinj prietaisa,
kuriame, kad nustatyti tam tikros analités kiekj panaudojami gyvi organizmai,
biologinés molekulés ar jas imituojancios dirbtinés medziagos. Nuo Sio BJ, skirto
gliukozés kiekio nustatymui, publikavimo, BJ kdrimo sritis iSgyvena eksponentinj
augima. Siuo metu BJ plagiai taikomi jvairiose srityse, nuo aplinkosaugos, maisto ir
gérimy kokybés kontrolés, farmacijos iki klinikinés diagnostikos, siekiant nustatyti
jvairiy ligy biozymenis ar ligas sukelian€ius virusus ir mikroorganizmus. BJ
integravimas j klinikine diagnostikg leidzia atlikti neinvazinius, greitus ir tikslius tyrimus,
suteikiancCius galimybe diagnozuoti ligg ankstyvoje stadijoje, stebéti ligos eigg ar taikyti
personalizuoto gydymo strategijas.

Vieni i$ plaCiausiai tyrinéjamy BJ yra pavirSiaus plazmony rezonanso (PPR) imuniniai
jutikliai, kurie pastaraisiais metais tapo puikia alternatyva tradiciniams antikino-
antigeno sgveika pagrjstiems bioanalizés metodams. Lyginant su jais, svarbi PPR
imuniniy jutikliy ypatybé yra ta, kad analizé yra atliekama realiuoju laiku, o jai atlikti
néra batinos zymeés. PPR imuniniai jutikliai yra labai jautris, todél galima aptikti labai
mazas anali€iy koncentracijas santykinai mazame méginio taryje. Be to, déka didelio
atrankumo analitei, PPR imuniniais jutikliais galima aptikti ir kiekybiskai jvertinti
analites daug pasaliniy medZziagy turinCiuose meginiuose be daug laiko reikalaujancio
meéginio paruosimo. Analizé atliekama per kelias minutes, o sékmingai parinkus
antikino-antigeno komplekso disociacijos sglygas galima atlikti daugkartine analize.
Taciau, nors tiesioginés detekcijos formatas yra labai patrauklus, paprastai jis néra
tinkamas mazZos molekulinés mases, taip pat santykinai didelés molekulinés masés
analiciy, kai jy koncentracija yra pikomoliy eilés ar mazesné, analizei. Siekiant iSvengti
Sio trdkumo, PPR imuniniy jutikliy karimui iSnaudojamos nanotechnologijos — jutiklio
lusto pavirSius modifikuodamas jvairiomis nanomedziagomis arba nanomedziagos
naudojamos didelés masés Zymémis, o analizé atliekama netiesioginiu detekcijos
formatu. Siame pranesime bus pristatytas PPR imuniniy jutikliy veikimo principas,
taikymas kliniSkai svarbiy anali€iy analizei bei jautrio didinimo strategija didelés masés
Zzymemis panaudojant aukso nanodaleles, magnetines aukso nanodaleles bei
kvantinius taskus.
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Kova ar adaptacija: mikroorganizmai antropogeninéje
aplinkoje

Eglé Lastauskiené, Justinas Kavolitinas, Julija Armalyté
Vilniaus universitetas, Gyvybés moksly centras, Biomoksly institutas

Akvakultdra yra vienas sparéiausiai auganéiy maisto sektoriy Centrinéje, Siaurés ir
Ryty Europoje. Siekiant atitikti pramonés poreikius Zuvys auginamos didelio tankio
salygomis, ir gélo vandens zuvy Ukiai keiCia ne tik Zvejybos tvenkiniy biologine
jvairove, taCiau Sie pokyciai gali turéti jtakos ir besikeiCiantiems aplinkiniams vandens
telkiniams. Todél yra bitinos atsargumo priemonés ekosistemoms apsaugoti ir jy
tvarumui iSlaikyti. Pagrindinis Sio tyrimo tikslas — jvertinti intensyvios Zuvininkystés
jtakg paciy zuvininkystés tvenkiniy ir aplinkiniy vandens ekosistemy buklei, taip pat
jvertinti ter8aly ir atsparumo antibiotikams geny pernesimo tiek j aplinka, tiek j Zmogy
galimybe.

Sedimenty méginiai ir Zuvy zarnyno mikrobiomy meéginiai 2019 mety rugséjj ir 2020
mety vasarg buvo surinkti 3 Lietuvos vietose: Zuvininkystés tvenkiniuose, Simno eZere
prieS srove nuo Zuvininkystés tvenkiniy ir Dusios eZere — pasroviui nuo zuvininkystés
tvenkiniy. Méginiuose buvo iSmatuotas sunkiyjy metaly ir antibiotiky liku€iy kiekis.
Genominé DNR buvo i$skirta i méginiy naudojant Zymo-BIOMICSTM DNA Miniprep
Kit remiantis gamintojo rekomendacijomis. Bakterijy populiacijos sudétis buvo
nustatyta naujos kartos sekvenavimu (NGS), nuskaitant bakterijy 16S rRNR geno
amplikonus. V3 — V4 16S rRNR sritys buvo pasirinktos sekos nustatymui, nes jos gal
aptikti tiek bakterijy, tiek archéjy taksonus su didele skiriamgja geba. NGS atliktas
Novogene Bioinformatics Technology Co., Ltd. (Pekinas, Kinija).

Zuvininkystés Gkiy sedimentuose buvo nustatytos padidéjusios sunkiyjy metaly
koncentracijos. Tirtuose méginiuose nebuvo identifikuoti ir veterinariniy antibiotiky
likuciai. IS iStirty atsparumo antibiotikams geny, aminoglikozidy ir b-laktamy
atsparumg lemianciy veiksniy buvimas, taip pat integrony buvimas, gali kelti
susiripinimg dél galimo perdavimo Zmonéms. Mikrobiomo beta jvairovés analizés
rezultatai parodé skirtumus tarp visy tvenkiniy nuosédy mikrobiotos sudéties ir j&jimo
tasky, laikomy Svaria zona.

Finansavimas: Sis tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos dotacijos (Nr. S-SIT-
20-6) léSomis.

Padéka: Autoriai dékoja Modestui Ruzauskui, Vaidotui Valskiui, Vilmantui Gégznai,
Justinui Kavolinui uz meéginiy surinkimg ir duomeny analize bei Radvilei
Drevinskaitei, Karinai Kasperovigiiitei, Karolinai Sabaitei ir levai S&erbai uz puikig
technine pagalba.
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Gélos ledyny asaros kurian€ios reljefo formas

Petras Sinkiinas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Siame darbe pristatomos ilgamegiy tyrimy jZvalgos apie ledyny tirpsmo vandens
srauty suklostyty (fliuvioglacialiniy) nuosédy struktlros ir tekstiros ypatybes ir jy
sgsajas su Zemeés pavirsSiaus formavimosi procesais buvusiy kontinentiniy apledéjimy
srityse.

Nuosédy sluoksniai yra prieinami tik natlraliose atodangose ir karjeruose, kuriy vieta
laikui bégant kinta, todél ilgalaikiai stebéjimai leidzia atskleisti sudétingus
sedimentacijos sglygy désningumus. Tokiu budu, atliekant sedimentologinius tyrimus,
kaupiami duomenys sukuria erdvinj pavirSiaus formy sandaros vaizdg, kuriame
nuosédy struktarinés ir tekstdrinés detalés bei jy kaita vaidina svarby vaidmenj
interpretuojant reljefg formavusius nuosédy klostymo procesus.

LigSiolinés fliuvioglacialiniy nuosédy sedimentacijos salygy interpretacijomis grjstos
genetinés klasifikacijos buvo orientuotos | specifiniy sedimentologiniy ir morfologiniy
pozymiy nustatymg, leidziantj identifikuoti morfologiSkai iSreikSty skirtingos kilmés
nuosédy tipus. Taciau, daugeéjant tyrimy, netrukus buvo jvertinta ir fliuvioglacialiniy
nuosédy telkiniy sandaros kompleksiSkumo supratimo svarba. Tokiu budu nuo
fliuvioglacialiniy nuosédy telkiniy genetinio tipo nustatymo, kuris reiSké lokalaus
nuosédy komplekso sedimentacijos saglygy aiskinimg, buvo pereita prie
kompleksiSkesniy sedimentologiniy modeliy karimo, apimanciy procesy, vykusiy
platesnéje sedimentacijos aplinkoje, jvairove. Kadangi fliuvioglacialiniy nuosédy
sedimentacijos pobudj lemia daugybé veiksniy, tokiy kaip ledyny tirpsmo vandens
srauty dinamika, erdvinis santykis su ledynu, perneSamos nuotrupinés medziagos
kiekis ir pobudis, sedimentacijos vietos morfologija bei klimato pokyciai, nuosédy
struktdriniuose ir tekstariniuose pozymiuose uzfiksuota informacija yra daugiareikSmé.
Dél Sios priezasties ji Sifruojama ir aiSkinama atsiZzvelgiant j jos kompleksiSskuma. Kitas
svarbus veiksnys yra tai, kad tie patys procesai vyksta jvairiose ledyninése ir
prieledyninése aplinkose, todél sedimentacijos modeliy karimui svarbu nustatyti
erdvinj tiriamy nuosédy sluoksniy santykj. Tai néra vienareikSmis uzdavinys,
atsizvelgiant j aplinkos dinamiSkuma bei kaita, susijusig su klimato pokyciais.

Kuriant sedimentologinius modelius, geomorfologiné informacija paprastai yra
lengviausiai prieinama. Taciau ji daznai téra forma be turinio, jei néra galimybés gauti
sedimentologiniy ar bent jau geologinés sandaros duomeny. Todél fliuvioglacialiniy
nuosédy sedimentacijos tyrimai reikalauja daugiapakopio pozidrio, jungiancio
geomorfologinius, sedimentologinius ir stratigrafinius duomenis, siekiant tiksliau
suprasti ledyniniy ir prieledyniniy aplinky raidos procesus, ypac¢ aiskinant buvusias
sedimentacijos sglygas didesniuose fliuvioglacialiniy nuosédy iSplitimo plotuose.

Sie tyrimai ne tik padeda rekonstruoti praeities aplinkas ir klimato kaitos poveikj, bet ir
suteikia vertingy jzvalgy apie dabartiniy ledyniniy bei prieledyniniy procesy eiga. O tai
prisideda prie tikslesniy prognoziy, vertinant basimus klimato kaitos padarinius ir jy
poveikj geomorfologiniams procesams.
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Nehidrauliniy kalcio silikaty sintezé ir jy kietéjimas CO. aplinkoje

Raimundas Siauéitinas
Kauno technologijos universitetas, Silikaty technologijos katedra

Portlandcemencio (PC), pagrindinés betony sudedamosios dalies, gamyba yra
susijusi su didZiule CO2 emisija — 2023 m. ji sudaré 2,4 mird. tony. Pasauliné cemento
gamyba iSaugo nuo 1,6 mird. tony 2000 m. iki 4,4 mird. tony 2022 m., o tai reiSkia
~5% metinj augimg dél didéjancio gyventojy skaiciaus, urbanizacijos ir infrastruktiros
plétros. Cemento gamyba priklauso labiausiai klimato kaitg jtakojanciy veiksniy
.Juodajam sgrasui“, nes generuoja ~7% pasaulinés CO2 emisijos.

Rankinitas CasSi2O7 yra vienas i$ Zemabaziy kalcio silikaty, kuris gali buti naudojamas
kaip alternatyvioji risamoji medziaga. Kadangi jo CaO/SiO2 molinis santykis yra kone
dvigubai mazesnis nei PC, tai gamybai reikia maziau karbonatiniy uolieny. Rankinitas
sintetinamas ~200 °C Zemesnéje temperatiroje, nei PC klinkeris, todél kuro bei
energijos sgnaudos yra gerokai mazesnés. Be to, rankinito gamybg galima vykdyti i$
ty paciy zaliavy kaip ir PC klinkerio, o esamos gamybos technologinés linijos yra
tinkamos ir gali bati naudojamos be esminiy pakeitimy.

Darbe nustatytos optimalios rankinito sintezés salygos i$ vietiniy zaliavy — opokos ir
klinties: miSinio molinis santykis CaO/SiO2 = 1,5, degimo temperatira 1250 °C, trukmé
45 min. Produkto sudétyje vyrauja rankinitas su nedideliu pseudovolastonito,
akermanito ir bredigito priemaisy kiekiu. IS rankinito riSamosios medziagos misiniy su
smeliu galima gaminti ~45 MPa stiprio gniuzdant betong, kietinant tokiomis sglygomis:
24 val. 45 °C esant 15 bar CO: slégiui, kai riSiklio / smélio = 1:3, vandens / risiklio =
0,25, presuojant 12,5 MPa slégiu.

TaCiau reikia pazymeéti, kad nepaisant ~200 °C Zemesnés rankinito sintezés
temperatiros, nei PC klinkerio, ji vis tiek iSlieka gana auksta — ~1250 °C. Vienas i$
bddy iSvengti kalcinavimo etapo — gaminant CO:2 aplinkoje kietéjanCius betonus vietoj
bevandeniy kalcio silikaty kaip riSiklj naudoti hidroterminiu badu susintetintus kalcio
hidrosilikatus. Nustatyta, kad Svary, be kity junginiy priemaisy, kilchoanito
[Cas(Si04)(Sis010)] ir a-C2SH [Caz2(HSiO4)(OH)] misinj geriausia sintetinti Siomis
salygomis: molinis santykis CaO/SiO2 = 1,5, so€iy vandens gary temperattra 200 °C,
izoterminio iSlaikymo trukmé — 8 val.,, nemaiSant suspensijos. IS Sios riSamosios
medZziagos ir smeélio miSinio (santykis 1 : 3), kietinant 15 bar slégio CO: aplinkoje,
galima gaminti 20-25 MPa stiprio (vidutinio stiprumo klasés) betonus. Taip pat
iSanalizuota betono bandiniy mineraliné sudétis bei morfologija ir nustatyta, kad jy
stiprumg nulemia karbonizacijos metu susidare kalcitas bei polimerizuotas SiO2 gelis.
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Ekstremalus hidrologiniai reisSkiniai praeityje ir ateityje

Juaraté Kriauciuniené
Lietuvos energetikos institutas

Pagrindiniai ekstremalUs hidrologiniai reiSkiniai Lietuvoje yra upiy pavasario potvyniai,
vasaros ir rudens sezony popltdZziai, hidrologinés sausros bei iSdzidstancios upés.
Tyrimo tikslas yra jvertinti ekstremaliy hidrologiniy reiskiniy kaitos désningumus pagal
daugiamecius duomenis ir atlikti Siy hidrologiniy reiSkiniy prognoze pagal naujausius
klimato scenarijus taikant hidrologinj modeliavima.

Jvertinus potvyniy kaitos désningumus praeityje pagal daugumos vandens matavimo
sto€iy duomenis nustatyti reikSmingi neigiami pavasario potvyniy maksimaliy debity
(Qmax) trendai, 0 daugumos upiy vasaros ir rudens sezony popladziy Qmax trendai
buvo nereikSmingi. Ateityje prognozuojama pavasario potvyniy maksimaliy debity
mazeéjimo tendencija, taCiau atskirais metais iSlieka tikétini ekstremalls potvyniai.
Prognozuojami vidutiniai maksimalds Siltojo sezono popltudziy debitai didéja, kartu
daugéja ir ekstremaliy debity pasikartojimo atvejy.

Hidrologiniy sausry pasiskirstymas pagal trukme ir stiprumg Lietuvos hidrologiniuose
rajonuose néra tolygus. Didziausios hidrologinés sausros nustatytos 1961-1977 m.,
2000-2007 m. ir 2018-2020 m. llgiausia hidrologiné sausra uZzfiksuota PietryCiy
hidrologiniame rajone (1971-1974 m. truko 42 ménesius), taCiau daugiausiai
sausringy meénesiy Siltuoju mety laikotarpiu nustatyta Vidurio ir Vakary hidrologiniuose
rajonuose. Hidrologiniy sausry didéjimo tendencija prognozuojama Simtmecio
pabaigoje.

ISdzigstanciy upiy problema placiai paplitusi visame pasaulyje, ne iSimtis ir Lietuva.

v v —

Vidurio Lietuvos hidrologiniame regione. Tokiy upiy buvimag lemia tokie veiksniai kaip
baseino plotas, nuolydis ir dirvozemio tipas.
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Elektrochemijos mokslo raida ir perspektyvos Lietuvoje

Rimantas Ramanauskas
Fiziniy ir technologijos moksly centras

Lietuva gali pagrjstai didziuotis, kad elektrochemijos mokslo iStakos Salyje siejamos
su pasaulinio garso elektrolizés teorijos karéjo T. Grotuso vardu. Ji buvo pasitlyta
1806 m. ir, kai kuriy Zymiy mokslininky nuomone, galéjo bati verta Nobelio premijos,
jei tuo metu tokia baty buvusi jsteigta. Taciau turéjo praeiti 100 mety, kol Lietuvoje
prasidéjo kiti rimti elektrocheminiai tyrimai ir jie buvo susije su V. Cepinskio vardu.
Deja, prieS Antrgjj pasaulinj karg buvo padéti tik elektrochemijos mokslo plétros
pagrindai. 1945 metais J. Matulio iniciatyva jsteigiamas Lietuvos Moksly Akademijos
Chemijos ir cheminés technologijos institutas. Jei pradiniame veiklos etape buvo
vykdomi moksliniai tyrimai nukreipti j Lietuvoje randamy naudingy iSkaseny, gruntiniy
vandeny ar analogiSky objekty studijas, tai J. Matulio iniciatyva susikoncentruota |
elektrolitiniu metaly dangy nusodinimo studijas. Buvo vykdomi fundamentinio bei
taikomojo pobudzZio darbai, besibaigiantys metaly elektronusodinimo technologijy
parengimu ir jy jdiegimu pramonéje. Svariausi elektrochemijos mokslo pasiekimai
Lietuvoje XX a. buvo pasiekti batent Sioje srityje.

Ne mazZiau svarbus veiksnys buvo ir J. Matulio jkurta Fizikinés chemijos katedra
Vilniaus universiteto Chemijos fakultete, kuri iSlaiko aukstg mokslinj ir pedagoginj lygj,
tapo produktyviu kvalifikuoty elektrochemiky rengimo centru.

Lietuvai atgavus nepriklausomybe Salyje buvo nustatytos naujos moksliniy tyrimy
kryptys, orientuotos | integracijg | pasaulinj chemijos mokslg. Kokybiniai pokyciai
moksliniy tyrimy objekty ir mokslinés produkcijos srityje jvyko per paskutinj XX a.
deSimtmetj. J. Matulio inicijuoti tyrimai iSsiplété j tokias sritis kaip autokatalitiné metaly
redukcija, bioelektrochemija, spektroelektrochemija ir elektrocheminé medziagotyra.

Elektrocheminés technologijos vaidina lemiamg vaidmenj pereinant prie
atsinaujinanciosios energijos ir tvariy medziagy sistemy, todél pastaruoju laikotarpiu
Lietuvos elektrochemikai didelj démesj skiria energijos elektrocheminés konversijos
problemy sprendimui bei elektroanaliziniy sistemy karimui. Naujos katalitiSkai aktyvios
medZiagos, tinkanioms energijos kaupimui, kuro elementams ar vandens
elektrolitiniam skaidymui yra dabartiniy moksliniy tyrimy objektais. Kita Siuo metu
vykdomu perspektyviy tyrimy sritis yra susijusi su elektrocheminiy biojutikliy
technologijy karimu.
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Fluidai, izotopai ir kitos Lietuvos kristaliniy uolieny paslaptys

Grazina Skridlaité!2, Laurynas Siliauskas?, Olga Deminal
! Gamtos tyrimy centras, Geologijos ir geografijos institutas
2Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Geomoksly institutas

Prekambro laikotarpio Lietuvos kristalinis pamatas, slugsantis nuo 200 m (piety
Lietuvoje) iki 2000 m (Vakary Lietuvoje) gylyje, pradétas tirti jau XX-0 amziaus pirmoje
puséje, kada buvo iSkelti pirmieji uolieny kerno gabaliukai. Remiantis geofiziniais ir
apraSomaisiais uolieny duomenimis buvo sukurti pirmieji zemélapiai, parasytos
ataskaitos. Paskutiniajame XX a. deSimtmetyje prasidéjo moderndus kristaliniy uolieny
tyrimai, naudojant jvairiy izotopy santykius, uolieny ir mineraly chemijg, temperattros
ir slégio parametry modeliavima, fluidy sudétj ir t.t.

Uolieny amzius — viena svarbiausiy uolienos kilmeés ir evoliucijos charakteristiky.
Patikimiausiu iki Siol laikomas U-Pb metodas cirkony, monacity, titanity ir kt.
mineraluose. Per daugiau kaip du deSimtmecius sukaupti, patikimais metodais
nustatyti ("tradiciniu”, antriniy jony masés spektroskopijos) U-Pb amziy duomenys
buvo panaudoti tarptautinei senyjy Kolumbijos ir Rodinijos super-kontinenty
rekonstrukcijai. Juos papildzius Sm-Nd, Rb-Sr izotopy ir geocheminiy tyrimy
rezultatais Vidurio Lietuvos domenas (stambi prekambriné geologiné struktdra) buvo
“pratestas” per Baltijos jirg j centrine Svedijg. Nauju metodu (LA ICP-MS) Varénos
gelezies rudos telkinyje buvo datuoti badeleito ir monacito mineralai, kuriy amzius apie
1,7 mird. m. Tai vienas iS aprudéjimo etapy, susijes su retyjy zemés elementy
prinesimu.

Varénos gelezies rudos telkinyje ir aplinkinése uolienose pradéti fluidy
(aukstatemperatdriniy tirpaly) kilmés, sudéties ir gebéjimo tirpinti, pernesti ir kaupti
strateginiy ir ypaC svarbiy zZaliavy elementus. Mezoproterozojiniuose (pries 1,5 mird.
mety) susidariusiuose granitoiduose Piety Lietuvoje esancCius rudinius elementus
pernese ir sukaupé véliau veike fluidai, kg patvirtino LA ICP-MS metodu datuoti U-Pb
santykiai titanity mineraluose.
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Pavirsiy dekoravimas polimery nanosluoksniais

Ri¢ardas Makuska
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Labai placiai naudojamos polimerinés dangos, gaunamos uzneSus dazus ar lakus,
kurios apsaugo dengiamus pavirSius nuo neigiamo aplinkos poveikio (korozija,
puvimas ir pan.) ir dazniausiai pagerina estetinj vaizdg. Polimeriniy dangy storis
paprastai siekia Simtus mikrony, kartais — deSimtis mikrony. Ant pavirSiy galima
suformuoti ir apie 10000 karty plonesnius polimerinius sluoksnius, keleto ar keliolikos
nanometry storio, taCiau jy paskirtis jau kita — suteikti pavirSiams tam tikras
pageidautinas savybes, sakoma — pavirSius dekoruoti. Dekoruojant pavirSius, galima
padidinti jy hidrofiliSkuma, biosuderinamumg, pagerinti lubrikacines savybes,
sumazinti sgveikas su baltyminémis medzZiagomis ir pan. Tokia pavirSiaus savybiy
kontrolé ypaC svarbi biomedicinos srityje. PavirSiaus savybes dazZniausiai keiCia
polimery monosluoksniai, kuriy adsorbcija pavirSiuje vyksta del vandeniliniy rySiy,
elektrostatiniy sgveiky ar susidarant valentiniams rySiams.

PraneSime aptariama statistiniy, gradientiniy ir diblokiniy Sepetiniy kopolimery,
turinCiy polietilenoksido arba fosforilcholino segmenty, suteikianciy lubrikacines ir
sterinés apsaugos savybes, sintezé RAFT metodu, tokiy kopolimery ir jy sorbuoty
sluoksniy ypatybés. Sie kopolimerai taip pat turi katijoniniy arba katecholiniy grupiy,
kuriy déka Sie kopolimery gali prisitvirtinti prie jvairios kilmés pavirSiy. Aptariama
adsorbcijos dinamika, adsorbuoty sluoksniy struktiira, stabilumas ir atsparumas
nusitrynimui. I1Sry8kinamas diblokiniy kopolimery, kuriy viename bloke yra
fosforilcholino segmenty, o kitame — katecholiniy grupiy, perspektyvumas dekoruojant
jvairius pavirSius, siekiant suteikti jiems ilgalaikes lubrikacijos ir baltymy atstimimo
savybes vandeninéje aplinkoje.
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Nuotoliniai pelkiy vandens lygio stebéjimai taikant palydovinius
metodus

e

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Pastaraisiais deSimtmeciais pripazjstama, kad degradavusiy ir pazeisty pelkiy
atkdrimas yra svarbus klimato kaitos Svelninimo elementas, todél vis dazZniau
inicijuojami jy atkdrimo projektai, kuriuose pirmenybé teikiama hidrologinio rezimo
atkdrimui. Zemeés stebéjimo palydovai, pagrjsti aktyviais bei pasyviais mikrobangy ir
pasyviais optiniais jutikliais, suteikia galimybes stebéti vandens lygio dinamikg per
laiko ir erdves dimensijy pjavius. Didelj proverzj pelkiy vandens lygio nuotoliniuose
stebéjimuose leido pasiekti j optinius pasyviy jutikliy duomenis orientuota trapezoidiniy
modeliy koncepcija bei jos pagrindu sukurtas Optinis Trapezoidinis Modelis
(OPTRAM). OPTRAM modelis grindziamas fizikiniais rySiais tarp dirvozemio drégmés
ir trumpabangés infraraudonosios spinduliuotés atspindzio. SkaiCiuojant OPTRAM
rodiklj, drégmei jautrus transformuotas trumpabangio infraraudonojo spektro
atspindys (STR) derinamas su pasirinktu vegetacijos rodikliu (dazniausiai
normalizuoto skirtumo augalijos rodikliu (NDVI)). Projektuojant juos j dvidimense
erdve suformuojamas trapezoidas, kur didZiausios STR reikSmés iSilgai augalinés
dangos gradiento brézia “drégmés briaung” ir atitinka pikselius, kuriuose drégmés
kiekis yra didziausias, o maziausios STR reikSmés iSilgai augalinés dangos gradiento
brézia ,sausajg briaung“, kuri atitinka maziausia drégme pasizyminCius pikselius.
TaCiau OPTRAM modeliui budinga jautrumo atmosferos sglygoms problema,
limituojanti jo taikyma santykinai auksto debesuotumo zonose. Siai problemai spresti
adaptavome trapezoidiniy modeliy koncepcijg atmosferos sglygoms nejautriems
sintetinés apertlros radaro (SAR) duomenims ir sukiréme SAR TRApezoidinj Modelj
(SARTRAM). SARTRAM metodas grindZziamas SAR grjztamosios sklaidos signalo
jautrumu drégmei ir paaiSkinamas per dielektrinés konstantos skirtumg tarp vandens
(~80) ir dirvoZzemio daleliy (~4). Transformuoti SAR signalai taip pat gali bati
naudojami augalinés dangos savybéms vertinti. Remdamiesi Siomis prielaidomis, kaip
dirvoZzemio drégmés rodiklj naudojame ,Sentinel-1“ signalo grjztamosios sklaidos
vertes ¢°. Tyrimo metu SARTRAM istestuotas su oy, ir oy poliarizacijos
duomenimis. Kaip augmenijos kiekio rodiklj naudojome radaro vegetacinj indeksa
(RVI). Gauti rezultatai parodé, kad tradicinis OPTRAM lyginant su SARTRAM
pasizymi aukStesnémis koreliacijos su vandens lygio duomenimis vertémis. Vis dél to,
SARTRAM pritaikius slenkancio lango duomeny filtrg, koreliacijos koeficientai iSaugo
vidutiniskai iki 16 %. Didziausia vidutiné SARTRAM R verté (R = 0,65) pasiekta su VH
poliarizacija, paskaiCiuota geriausiai pelkés ribose su vandens lygiu koreliuojan€iam
pikseliui. SARTRAM geriausiai vandens lygj prognozavo vasarg, taCiau santykinai
gerus rezultatus parodé taikant jj ir sezoninei bei metinei vandens lygio stebésenai,
pranokdamas tradicinius SAR grjztamaja sklaida grindZiamus metodus. SARTRAM
gebéjimas teikti nuolatinius, nuo oro sglygy nepriklausomus duomenis, iSryskina jo
potencialg, kurj dar labiau padidina galimos metodo vystymo perspektyvos, taikant
papildomus duomeny filtravimo ir korekcijos metodus..
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Neorganiniai granato strukturos scintiliatoriai ir jy apibudinimas

Greta Inkrataité!, Jan-Niklas Keil2, Thomas Jiistel?, Raminas Skaudzius?
1 Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2 Miunsterio taikomyjy moksly universiteto Cheminés inZinerijos institutas

Viena i$ sriCiy, kurioje stebima sparti technologijy pazanga, yra susijusi su
elektromagnetinés spinduliuotés naudojimu, kitaip tariant, tai medziagos ar sistemos,
kurios sgveikauja su 3viesa. Sviesos technologijomis paremti detektoriai plagiausiai
naudojami prietaisuose, skirtuose medicininiam Zmogaus kino vaizdavimui ir tyrimui,
pavyzdziui kompiuteringje tomografijoje (CT). Siuose prietaisuose naudojamy
detektoriy veikimo principas yra pagrijstas didelés energijos, tokios kaip gama ar
rentgeno spinduliai, konvertavimu j matomg Sviesg. Medziagos, kurios konvertuoja
didelés energijos spinduliuote | matoma Sviesa, yra vadinamos scintiliatoriais.

Siekiant gaminti aukStos kokybés detektorius, pirmiausiai, reikia gerinti juose esanciy
scintiliatoriy savybes. Detektoriy, tiksliau, jy sudétyje esanciy scintiliatoriy,
tobulinimas, leisty gauti tikslesne, kokybiSkesne ir patikimesne informacijg analizés
metu. Granato struktlirg turintys neorganiniai oksidai yra laikomi beveik idealia
scintiliatoriy matrica. Daug démesio skiriama itrio aliuminio ir lutecio aliuminio
granatams, legiruotiems ceriu arba prazeodimiu (YAG:Ce(Pr); LUAG:Ce(Pr)), kurie
pasizymi visomis scintiliatorias reikalingomis savybémis, taciau jiems labai svarbi kiek
jmanoma trumpesné gesimo trukmé. Siuo metu tai yra vienas i$ scintiliatoriy kokybe
ribojanciy parametry, kuris itin aktualus. Kuo trumpesné gesimo trukmé, tuo daugiau
signaly gali bati uzfiksuota per tg patj laiko tarpg. Dél Sios priezasties, atliekant tyrimus
detektoriai galéty sugeneruoti kokybiSkesnj, patikimesnj ir didesnés skiriamosios
gebos vaizdg.

Nors granatuose, kurie yra legiruoti Ce3* ar Pr3* jonais, jau minéta gesimo trukmé yra
santykinai trumpa, taCiau Sig savybe vis dar siekiama gerinti. Vienas i$ bady, kaip tg
galima padaryti — pakeisti junginio elementine sudétj. Junginius galima legiruoti
pakeiCiant vienus jonus Kkitais, taip pakoreguojant struktlrines, morfologines ir
liuminescencines savybes. Pastaruoju metu daugéja tyrimy, kuriais jrodoma, kad boro
jonai turi teigiamg jtakg granato liuminescencinéms savybéms. Boro ragstis, kuri yra
naudojama kaip sintezés pirmtakas, turi Zemg lydymosi temperattrg (170 °C), todél ji
veikia ne tik kaip B3* jony $altinis, bet tuo padiu ir kaip fliusas. Si dviguba boro rigsties
savybe leidzia ne tik pagerinti granaty emisijos ir suzadinimo intensyvumg, padidinti
kvantinés iSeigos vertes, taCiau tuo paciu ir sumazinti junginiy gesimo trukme.

Atsizvelgiant j gesimo trukmeés vertes, Siame darbe buvo sintetinami ne tik boru, ceriu,
bet ir prazeodimiu legiruoti granatai, o visiems junginiams buvo tiriamos
scintiliatoriams svarbios liuminescencinés, struktirinés ir morfologinés savybés.
Sintetinami milteliy formos méginiai yra tinkamiausi tiriant jvairias savybes, taciau
tokios formos medziagas sunku pritaikyti praktiSkai. Dél Sios priezasties papildomai
buvo sintetinamos analizuojamy granaty keramikos ir plonos dangos ant kvarco bei
safyro padékly.

Padéka. Tyrimy atlikimas finansuotas Vokietijos akademiniy mainy tarnybos (DAAD).
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Accelerated carbonation of blended cement pastes

Neda Aliukonyté, Raimundas Siauéilinas
Kaunas University of Technology, Faculty of Chemical Technology, Department of Silicate Technology

The production of hydraulic binders, the most important component of concrete, is
associated with high energy consumption and huge CO2 emissions. The most widely
used solutions in the world, such as clinker additives, alternative fuels, energy cost
optimization, and engineering innovations, are not enough to lead greenhouse gas
emissions close to zero. Therefore, the utilization and development of alternative
binders with a lower COz2 footprint than Ordinary Portland cement (OPC) is one of the
major challenges for the building material industry and the scientific community.

The aim of this work is to investigate the possibility of replacing a part of OPC in CO2-
hardening blended cement pastes with bypass dust. Raw materials used: SCHWENK
CEM |1 42,5 R and Akmenes Cementas AB bypass dust. With a force of 12.5 kN
samples were compressed into OPC : bypass dust mixtures, in which 0; 10; 20; 30
and 40 % of OPC was replaced by bypass dust.. They were cured in a reactor filled
with 99,9% pure CO2 gas at temperature of 25, 35, 45 and 55 °C, under a pressure of
12,5 bar, and the holding time was 24 h. The compressive strength of the samples,
the amount of bound COz2, and the mineralogical composition using XRD and STA
methods were determined.

XRD and STA results showed that portlandite, potassium chloride and spurite, which
are present in the bypass dust, reacts completely under the conditions mentioned
above. Calcite and hatrurite is formed and alite remains.

In samples containing 25% bypass dust, aragonite is formed within 24 h at a
temperature of 35 °C and a CO2 pressure of 12.5 bar. The presence of this compound
accounts for the reduced strength observed in the samples. Additionally, at a
temperature of 55 °C and a CO2 pressure of 12,5 bar, aragonite is identified in samples
composed of 20% and 25% bypass dust along with ordinary OPC.

Bypass dust can substitute up to 20% of OPC in the preparation of CO2 curing blended
cement pastes in the temperature interval of 25-45 °C. At a temperature of 55 °C and
a pressure of 12,5 bar, this substitution is limited to 15%. It is important to note that
bypass dust is not an inert additive, as certain compounds within it engage in reactions
with moist CO2 gas during the carbonation process.
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Highly Active and Durable Non-Noble Metal-Based Catalysts for
Electrocatalytic Hydrogen and Oxygen Production

Huma Amber?!, Karina Vjunova?, Zita Sukackiené?, Juraté Vaicitiniené!, Loreta

Tamasauskaité-Tamasianaité!, Eugenijus Norkus?

1Department of Catalysis, Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Sauletekio Ave. 3,
Vilnius, Lithuania

2Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Naugarduko str. 24, Vilnius, Lithuania

To address environmental pollution and the energy crisis, it is crucial to develop
efficient, economical, and stable non-noble metal-based electrocatalysts for water
splitting, aiming to produce renewable energy sources Hz and O2. At present, the
fabrication of electrocatalytic electrode materials with high performance at low cost
under mild conditions is a challenging task. To address this challenge, a
straightforward electroless plating method is employed for the deposition of CoFe,
CoFeMn, and CoFeMo coatings on nickel foam. Morpholine borane was utilised as
the reducing agent. The characterisation of the surface morphology, structure and
composition of the resulting coatings was performed using a range of analytical
methods, including scanning electron microscopy (SEM), X-ray diffraction (XRD) and
inductively coupled plasma optical emission spectroscopy (ICP-OES). The
electrocatalytic performance of the catalytic materials for the hydrogen evolution
reaction (HER) and the oxygen evolution reaction (OER) was evaluated using linear
sweep voltammetry (LSV) in 1 M KOH solution.

CoFe, CoFeMn and CoFeMo coatings deposited on nickel foam are found to be
compact and crack-free, with typical globular morphology. Electrochemical
measurements revealed that CoFeMn and CoFeMo coatings resulted in lower
overpotential values of 135.8 and 149.6 mV, respectively, for the HER to obtain a
current density of 20 mA cm~2 as compared with the CoFe coating, which exhibited an
overpotential of 243.9 mV. For the OER, it was found that the CoFe coating exhibited
superior performance with an overpotential value of 331.7 mV and was able to achieve
a current density of 40 mA cm~2, in comparison to the CoFeMo and CoFeMn coatings,
which exhibited overpotential values of 368.4 and 385.1 mV, respectively. To
summarise, the present study proposes a novel technique for the economical
development of catalysts for green hydrogen production through water splitting.
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Phosphorus-Modified Reduced Graphene Oxide for Advanced
Electrochemical Sensing Applications

Riata Aukstakojyté!, Rasa Pauliukaité 12, Dovilé Burakovaité!, Justina
Gaidukevi¢!?

1 Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry

2 Center for Physical Sciences and Technology, Department of Nanoengineering

Dopamine (DA) is an important neurotransmitter, which abnormal levels in human
blood are associated with neurological diseases such as schizophrenia, depression,
Parkinson’s, and Alzheimer’s diseases. Uric acid (UA), a byproduct of purine
metabolism, is associated with conditions like kidney stones, diabetes, coronary heart
disease, and hypertension. Consequently, the accurate detection and measurement
of DA and UA are essential for scientific research and disease prevention. However,
DA and UA possess close oxidation potentials on traditional electrodes, leading to
overlapping peaks in electrochemical measurements. Therefore, the electrode
modification with graphene-based materials could be a key strategy to improve the
selectivity and sensitivity of simultaneous detection of DA and UA. This study aims to
synthesize phosphorus-modified reduced graphene oxide (P-rGO) samples and
investigate their electrochemical performance in the determination of DA and UA. The
P-rGO samples were prepared by one-pot hydrothermal treatment of GO in the
presence of HsPO4 (10 and 20 wt.%). The reaction was carried out in a Teflon-lined
stainless-steel autoclave at 180°C for 12 hours. Characterization was performed using
scanning electron microscopy (SEM), Brunauer-Emmett-Teller (BET) analysis, X-ray
photoelectron spectroscopy (XPS), and Raman spectroscopies. Cyclic voltammetry
(CV) and differential pulse voltammetry (DPV) measurements were performed to
analyse the electrochemical behaviour of P-rGO samples toward the detection of DA
and UA. XPS confirmed the successful incorporation of P-containing functionalities
(such as C-P=0 and POx) within the P-rGO samples. SEM images revealed wrinkled
graphene layers in the P-rGO samples, reflecting structural modifications obtained by
hydrothermal treatment and incorporation of P-species. N2 adsorption-desorption
curves confirmed the mesoporous nature of the prepared materials. The results of CV
and DPV demonstrated well-separated oxidative peaks of DA and UA confirming a
successful simultaneous detection of analytes. The enhanced sensitivity toward the
detection of DA and UA was observed with a higher content of P in the P-rGO
structure.
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Influence of Hydrothermal Synthesis Conditions on the Formation
of Europium-Doped Gadolinium Phosphate Nanoparticles
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2 Department of Biological, Chemical and Pharmaceutical Sciences and Technologies (STEBICEF),
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3 Consiglio Nazionale delle Ricerche, Istituto per i Processi Chimico Fisici
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Italy (CNR-ICMATE)

This study investigates the formation of europium-doped gadolinium phosphate
(GdPOa4:Eu) nanoparticles during hydrothermal synthesis. The research focuses on
analysing different synthesis parameters and their influence on nanopatrticle structure
and morphology.

During synthesis, pinewood cubes were impregnated with ammonium dihydrogen
phosphate (NH4H2PO4) solution under vacuum conditions for 24 hours, followed by
the addition of gadolinium nitrate (Gd(NOs)s) solution. The mixture was subjected to
hydrothermal treatment at 110 °C for 18 hours in an autoclave.

The resulting solution was centrifuged, and the separated nanoparticles were
examined using transmission electron microscopy (TEM), while crystallinity was
evaluated by X-ray diffraction (XRD). Nuclear magnetic resonance (NMR)
spectroscopy was employed to analyse the composition of the residual solution. The
results revealed that the particle sizes estimated using the Scherrer equation (40—45
nm) did not match TEM observations, where many of the particles appeared as large
single crystals. This discrepancy is attributed to the fact that the Scherrer equation
measures only the crystallite domain size rather than the entire nanoparticle, and
additional factors such as lattice strain and defects may influence the calculations.

Furthermore, NMR spectral analysis indicated significant transformations of organic
compounds during synthesis. The increase in aromatic compounds alongside the
decrease in carbohydrate signals suggests lignin preservation and the degradation of
hemicellulose and cellulose. These findings provide valuable insights into the
interaction between organic and inorganic components in hydrothermal synthesis and
help optimize synthesis parameters to achieve desired nanoparticle properties.

This study contributes to the advancement of nanotechnology by improving the
understanding of the impact of organic materials on nanoparticle formation and
structural properties. The insights gained may be crucial in the development of bio-
ceramic materials with tailored functionalities.
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Radiochrominio bario chlorapatito sintezé lydyty drusky metodu

Simona Bendziiité, Aleksej Zarkov
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Pastaruoju metu optinés medziagos ir jy liuminescencinés savybeés yra itin aktuali
tema. [Egzistuoja tokios neorganinés medziagos, kurioms buddingas
radiochrominis/fotochrominis efektas - grjiZztamasis spalvos pokytis dél medziagoje
susidariusiy defekty, lemianciy skirtingus absorbcijos spektrus. Tokio tipo defektai
atsiranda medziagg apsSvietus ultravioletine spinduliuote arba Rentgeno spinduliais.
Dél fotochrominio reiSkinio atsiradimui palankios kristalinés sandaros apatito tipo
junginiai yra vieni iS dominuojanciy moksliniuose tyrimuose. Vienas i$ tokiy junginiy -
bario chlorapatitas (Bas(POa4)sCl), kurio keramikg paveikus Rentgeno spinduliuote,
stebimas spalvos pokytis, iSliekantis tam tikrg laiko tarpg. Tokios medziagos
perspektyvios informaciniy technologijy, medicinos, karo pramonés sriCiy plétojimui
bei kasdieniniame gyvenime.

Sis tyrimas fokusuojasi j Bas(PO4)sCl sintezés salygy jtakg radiochrominio efekto
intensyvumui bei pakitusios spalvos issilaikymui. Pirmagjg tyrimy dalj sudaro sintezés
salygy optimizavimas, atsizvelgiant | sintezés temperatirg. Kitame tyrimy etape
stebimi spalvos pokyciai laiko atzvilgiu. Sintezés produkty fazinis grynumas bei
kristaliné struktlra analizuota pasitelkiant Rentgeno spinduliy difrakcijg (XRD).
Morfologinés savybés stebétos naudojant skenuojantj elektrony mikroskopg (SEM).
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Betalainy ekstrakcijos iS burokéliy atlieky salygy optimizavimas

Indré Bernataviciuté, Aisté Galinskaité, Rata Gruskiené, Jolanta Sereikaité
Chemijos ir bioinzinerijos katedra, Vilniaus Gedimino technikos universitetas

Dabartinéje vartotojiSkoje visuomenéje augaliniy medziagy atliekos sulauké gana
didelio démesio dél antrinio panaudojimo. Viena iS galimybiy — atliekas pritaikyti kaip
natdraliy pigmenty iSskyrimo Saltinj. Vieni i$ tokiy pigmenty yra betalainai — pigmentai,
daugiausiai iSgaunami i$ raudonyjy burokeliy Beta vulgaris ir yra natarali alternatyva
sintetiniams raudoniems daZzams. Sie pigmentai sékmingai naudojami maisto,
kosmetikos bei tekstilés pramonése pirmiausia del savo natiraliy ir netoksiSky bei
hidrofiliniy savybiy ir rySkios raudonos spalvos. Taip pat jie pasizymi antimikrobinémis,
antivirusinémis, antioksidacinémis savybémis, padeda palaikyti normaly kraujospudj,
smegeny veiklg bei kitas sveikatai reikalingas funkcijas. Betalainai yra betalamo
ragsties dariniai ir gali bati skirstomi j dvi grupes: raudonai violetinius betacianinus ir
geltonus betaksantinus. Tai hidrofiliniai junginiai, kurie daugiausiai kaupiami augaly
epidermio audiniy vakuolése, sintetinan€iose Siuos pigmentus. Norint iS Igsteliy
vakuoliy iSgauti kuo daugiau produkto, reikalingos optimalios ekstrahavimo sglygos
bei metodai. Mechaninis audiniy ardymas, apimantis Igsteliy sieneliy medziagos ir kity
Igsteliy komponenty sunaikinimg, sudaro sglygas pigmento iSsiskyrimui, o atitinkamy
tirpikliy naudojimas palengvina pigmenty difuzijg j tirpala.

Sio darbo tikslas — optimizuoti bei palyginti betalainy ekstrakcijos salygas i§ Cylindra
(pailgy) bei Kahira (apvaliy) burokéliy atlieky. Pirmiausia burokéliai Svariai
nuplaunami, sutarkuojami ir gautos iSspaudos liofilizuojamos. Siekiant optimizuoti
ekstrakcijos sglygas, leidzianCias gauti kuo didesn] betalainy kiekj, tiriami skirtingi
ekstrakcijos tirpikliai (vanduo, 20, 50, 80 % etanolis ir 0,44 arba 0,88 % askorbo
ragsties vandeninis tirpalas), skirtingas liofilizuoty milteliy santykis su tirpikliu (1:20
arba 1:50, (w/v)). Taip pat iSbandyti trys ekstrakcijos budai: 1) vertikalus sukimasis,
kuris atliekamas 30, 60 ar 120 minuciy 60 aps./min. greiciu, 2) veikimas ultragarsiniu
dezintegratoriumi 10 ar 20 minuciy, bei 3) homogenizavimas skirtinguose grei€io
diapazonuose — 10000 arba 16000 aps./min. veikiant 1 arba 2 minutes. Ekstrakcijos
efektyvumas jvertinamas pagal spektrofotometri§kai nustatytg bendrg betalainy kiekj.

Lyginant dvi burokéliy veisles buvo gauti skirtingi rezultatai. Geriausios sglygos
betalainams i$skirti i§ Cylindra burokéliy buvo atliekant vertikaly sukimasi 1 valandg
naudojant 0,88% askorbo ragstj ar 20% etanolj santykiu 1:20. Taciau Kahira veislés
burokeéliai  pasizymeéjo  didesne betalainy iSeiga  atliekant  ekstrakcijg
homogenizatoriumi 2 minutes kai veikiama 10000 aps./min. greiciu.
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Application of Electrochemically Synthesized Gold Nanostructures
in Glucose Biosensor Development

Katazyna Blazevic!, Natalija German? Benediktas Brasiunas?!, Gytis

Spundzevicius?!, Asta Kausaite-Minkstimiene?!, Almira Ramanaviciene?!
INanoTechnas - Center of Nanotechnology and Materials Science, Institute of Chemistry, Faculty of
Chemistry and Geosciences, Vilnius University

2Department of Immunology and Bioelectrochemistry, State Research Institute Centre for Innovative
Medicine

Diabetes mellitus, a chronic metabolic disease commonly known as diabetes, has
become one of the most significant health problems in the world. This disease is
characterized by persistently high glucose concentration in the blood. Thus, sensitive,
selective, fast, and user-friendly analytical tools are required (Min et al., 2025). One of
the most advanced techniques for detecting glucose is electrochemical biosensors.
Breakthroughs in nanoscience and nanotechnology significantly influence various
scientific fields, including bioanalytical chemistry (Li et al., 2014). Gold nanostructures
have attracted great interest due to their remarkable physical and chemical properties.
Gold nanostructures (AuNSs) can improve the performance of glucose biosensors due
to their excellent electrical conductivity and increased electron transfer rate,
biocompatibility, stability, large surface area and proper enzyme immobilization
(Sakalauskiene et al., 2022).

In our studies, we developed an electrochemical glucose biosensor based on a
graphite rod electrode premodified with electrochemically deposited gold
nanostructures (AuNS) and immobilized glucose oxidase. The influence of the
constant potential values and hydrogen tetrachloroaurate(lll) concentration on the
morphology of the electrochemically deposited AuNSs was investigated. The
performance of developed glucose biosensors was tested in the presence of soluble
red-ox mediator. It was determined that the analytical signal of the glucose biosensor
in the presence of soluble red-ox mediator was higher using an electrode premodified
with AuNSs if compared with an electrode premodified with 13 nm gold nanopatrticles
or an unmodified one. Our research suggests that the AuUNS-based biosensors could
lead to more sensitive glucose determination, which is highly beneficial for diabetes
monitoring and management.

Acknowledgment. This research has received funding from the Research Council of
Lithuania (LMTLT), agreement No. S-MIP-24-7.
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Identification endophytic microorganisms from cranberry and
lingonberry fruits by surface-enhanced Raman spectroscopy
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Endophytes are typically defined as microorganisms that inhabit the plant endosphere
asymptomatically. They play specific roles in plant growth promotion and protection.
Endophytic microbes may help with nutrient acquisition, produce growth-enhancing
hormones and fungicides.

Cranberry and lingonberry fruits are consumed worldwide. They are also widely
studied for their bioactive compounds. However, their endomicrobiota is not well
studied, especially endophytes contained in the berries.

Surface-Enhanced Raman Scattering Spectroscopy (SERS) is widely used for the
detection of biomolecules - metabolites, nucleic acids, proteins. Also can be used for
the identification of microorganisms, cell characterization and determining information
about the cell wall or intracellular metabolites and molecules.

The aim of this study was to isolate endophytic microorganisms from wild-grown
cranberries (Vaccinium oxycoccus) and lingonberries (Vaccinium vitis-idaea) and to
identify their molecular composition using SERS.

In this study five microorganisms were isolated from cranberry fruit and one

microorganism from lingonberry fruit: Staphylococcus hominis, Staphylococcus
caprae, Bacillus cereus, Bacillus stratosphericus and Bacillus xiamenensis.
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Magnio vitlokito sintezés tirpinimo-nusodinimo metodu parametry
optimizavimas

Gabrielé Eglé Budzyté, Greta Linkaité, Aleksej Zarkov, Aivaras Kareiva, Inga
Grigoraviéiuté
Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas, Vilniaus universitetas

Kalcio fosfatai (KF) — medziagos, priklausancios keraminiy biomedziagy klasei, gali
bati naudojami kauly regeneracijoje. KF pasizymi puikiomis biologinémis savybémis,
skatina osteogeneze, yra panasios cheminés sudéties, struktiros kaip ir neorganiné
natdralaus kaulo dalis. Magnio vitlokitas (Mg-WH, Cai1sMgz(HPO4)2(PO4)12) yra KF,
kuriame kalcis iS dalies pakeistas magniu, ir Sis mineralas randamas zZmogaus
organizme. Sintetinio Mg-WH panaudojimas medicinoje yra ribotas, labiausiai dél
sunkumy, susijusiy su Sios medziagos sinteze. Palyginti su placiai klinikoje
naudojamais hidroksiapatitu (Cai0(PO4)s(OH)2) ar trikalcio fosfatu (Cas(POa)2), Mg-
WH iSsiskiria didesniu atsparumu korozijai, vaidina svarby vaidmenj kauly defekty
gijime, skatina osteogenine diferenciacijg. Puikios sintetinio Mg-WH biologinés
savybeés, kartu su galimybe valdyti jo sintezés procesg, leidzia kurti medzZiagas su
optimizuotomis mechaninémis, cheminémis ir biologinémis savybémis, todél Mg-WH
tampa perspektyvia alternatyva tradicinéms biomedziagoms. Amorfinis kalcio fosfatas
(ACP), turintis nekristaline struktdrg ir dél to ypac¢ reaktyvus, yra svarbus KF Seimos
narys, galintis bati naudojamas pirmtaku kity fosfato grupés medziagy, tokiy kaip Mg-
WH, sintezei.

Siame tyrime atlikta Mg-WH sintezé, pirmtaku panaudojant ACP. Terpéje, sudarytoje i§
(NH4)H2PO4, (NH4)2HPO4 bei Mg(CHsCOOQ), tirpaly misinio (pH =5,98), vyksta ACP tirpimas,
galiausiai nusédant Mg-WH. Tyrime nagrinéjamas jvairiy sintezés parametry, tokiy kaip
reakcijos trukmeé, Mg jony koncentracija ir terpés sudétis, poveikis sintetinamy produkty
sudédiai. Susintetinty méginiy kristaliSkumas, fazinis grynumas, morfologija darbe jvertinti
naudojant XRD, FTIR, bei SEM.
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Investigation of microplastic sorption behaviour under different
environmental parameters using lignin-based nanomaterials

Austéja Burbulyté, leva Uoginté
Center for Physical Sciences and Technology, Department of Environmental Research

Anthropogenic human activity and consumerism cause various plastic waste to be
found in the environment. Based on their size, plastics can be classified into five major
categories. One of these is microplastics, which have hazardous effects on the
environment (Nguyen et al., 2023). Most of these particles are found in water, while
others are present in soil and the atmosphere (Gao et al., 2022). Additionally,
microplastic particles can affect animals, plants, and humans. Their impact is due to
specific properties such as small size (ranging from 1 ym to 5 mm), the ability to attract
other toxic pollutants, and their potential to migrate through the food chain (Pham et
al., 2021). Given the environmental risks associated with microplastics, it is crucial to
explore safe, efficient, and sustainable methods for their removal. One potential
approach is the application of the sorption process.

This study investigates the influence of different system parameters to the sorption
efficiency. The study examines the dependence on time, pH, and the amounts of
sorbent and sorbate. The study object is polyethylene granule with a diameter of 2
mm. Sorption efficiency dependence on time performed over time intervals ranging
from 3 to 240 minutes. Other experiments were carried out in 15 min and 60 min, when
one parameter changes other parameters is constant. pH investigated from 3 to 9
using HCIl and NaOH. Sorbent amount investigated from 5 mg to 20 mg, meanwhile
sorbate amount investigated from 5 mg to 15 mg. After sorption the sorption efficiency
of lignin, lignin-magnetite was calculated.

The results indicate that the sorption efficiency of lignin and lignin-magnetite increases
with time, from 3 to 240 minutes. Lignin exhibited approximately four times higher
sorption efficiency compared to lignin-magnetite. The pH-dependent analysis revealed
that sorption was most favourable at a neutral pH from 5 to 7. The maximum
adsorption efficiency for both materials after 15 min achieved when the sorbent
amount where 15 mg. While after 60 min the maximum sorption efficiency achieved
when sorbent amount where 5 mg and decreases uniformly until 20 mg. Meanwhile
preliminary results of sorbate amount showed that after 15 min lignin maximum
sorption efficiency is in the interval from 7 mg to 11 mg, while lignin-magnetite highest
sorption efficiency is near 11 mg.
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Automated Satellite-Based Estimation of Greenhouse Gas
Emission Site Types (GEST) in Peatlands

Elzé Buslavic¢iuté, Laurynas Jukna
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In recent years, there has been an increase in peatland restoration projects worldwide.
One of the main goals of restoring peatlands is to revive their ability to store carbon.
The Greenhouse Gas Emission Site Type (GEST) approach provides an alternative
method for assessing greenhouse gas (GHG) emissions in peatlands. This method
classifies emission site types based on a combination of plant species, which indicate
long-term water table depth, peat type, and nutrient status.

Despite its proven utility, peatlands are typically classified on-site, and no machine-
learning methods have yet been applied to GEST classification. This study aimed to
evaluate the potential of remote sensing-based machine learning models for predicting
GEST classes in restored Lithuanian peatlands.

We trained models using data from four Lithuanian peatlands (Amalvas, PlinkSiai,
Pascia, and Sachara), incorporating eight generalized GEST classes. Random Forest
(RF) and Atrtificial Neural Network (ANN) models were used to predict GEST based
on eight SAR and optical remote sensing indices and bands (NDVI, NDWI, SWIR,
VSDI, VV, VH, RVI, and DpRVIc). To address the class imbalance, we applied
different techniques, including B-SMOTE for the RF model and a focal loss function
for the ANN model. Feature importance analysis indicated a higher contribution of
optical indices compared to SAR. Overall, RF handled class imbalance better than
ANN, achieving an F1-score of 0.73 for multiclass classification and 0.9 for binary
forest vs. non-forest classification.

35



12

Growth of Yb:CALGO crystal by optical floating zone method
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The broad and smooth emission bandwidth of ytterbium-doped calcium gadolinium
aluminum oxide (Yb:CaGdAIO4; Yb:CALGO) crystals makes them essential for
developing high-power and ultrashort pulse laser technologies. Yb:CALGO is a good
material because of exceptionally broad gain bandwidth. This allows to amplify
ultrashort, femtosecond pulses. The high thermal conductivity of Yb:CALGO also
guarantees efficient heat dissipation during high-power operation, preserving
performance stability. Because of these characteristics, Yb:CALGO crystals are
perfect for industrial operations requiring a high degree of power and precision, as
well as scientific research and medical applications.

Yb:CALGO powder was synthesized from corresponding metal nitrates using the sol-
gel method. The phase purity of the powder samples was confirmed using X-ray
diffraction (XRD) analysis. The powder was pressed into rods and then used to grow
the crystal by the optical floating zone (OFZ) method. Scanning electron microscopy
(SEM) images were taken to determine the morphology of the crystal. SEM images
revealed defects on the crystal cut surface. On the other hand, it showed a
homogenous element distribution. ICP-OES measurement showed that both the
powder and the single-crystal had correct stoichiometry, indicating that the melting
process did not alter it. The luminescence properties were also investigated,
demonstrating the typical emission and excitation spectrum corresponding to
ytterbium electron transitions.

This study demonstrated that the OFZ method is suitable for growing Yb:CALGO
crystals. However, the crystal exhibited some defects, making it unsuitable for practical
use as a laser core. This highlights the need for further research to optimize the crystal
growth process.
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Kapiliarinés elektroforezés panaudojimas nizino pernasos sistemy
proteolitinio stabilumo tyrimui

v -

Agné Cesnuleviéiaté, Rita Gruskiené, Justeée Ceiéyté, Jolanta Sereikaité
Chemijos ir bioinzinerijos katedra, Vilniaus Gedimino technikos universitetas

Nizinas — mazas peptidas, kurio molekuliné masé 3,5kDa, gaunamas i$ Lactoccoccus
lactis. Sis peptidas sulauké didelio démesio dél savo plataus antimikrobinio poveikio
prieS gram-teigiamas bakterijas. Jis yra geras kandidatas maisto pramonéje, vaistams
bei sveikatos reikméms, taCiau nizino taikymas gali bati apsunkintas dél jo jautrumo
tokiems aplinkos veiksniams kaip pH, temperatiros svyravimai bei proteolitinis
skilimas. Norint iSvengti nizino jautrumo aplinkos veiksniams, pasitelkiamas
jkapsuliavimas — biologiSkai aktyviy medziagy jterpimas | apsauginés medziagos
matrica, ar apgaubimas jos apvalkalu.

Kapiliariné zony elektroforezé (KZE) tai metodas, skirtas molekuléms atskirti pagal jy
dydj ir krdvj, veikiant elektriniam laukui. Ji pasizymi greita analize, mazu meéginiy
poreikiu ir didele skiriamaja geba, todél yra placiai naudojama biologiniy miSiniy,
fermentiniy reakcijy ir baltymy degradacijos procesy tyrimams.

Sio tyrimo tikslas buvo paruosti nizino pernasos sistemas naudojant skirtingus
biopolimerus kaip apsaugines medZiagas, ir pasitelkus KZE palyginti sistemose
esancio nizino atsparuma proteolizei.

Nizino kapsuliavimui buvo naudojami keturi skirtingi biopolimerai: fukoidanas, pektinai
su zemu ir aukstu esterifikacijos laipsniu bei pektino ragstis. Kapsuliavimas atliekamas
kompleksavimo budu, visuose daleliy méginiuose galutiné tiek nizino, tiek biopolimery
koncentracija siekia 0,4 mg/ml, o pH verté svyruoja tarp 4 ir 6. Nizino méginiy
proteolitiniam stabilumui jvertinti pasirinktos trys skirtingos proteazés, kuriy kiekvienai
bddingos specifinés optimalios pH vertés ir skilimo savybés: proteazé Xlll i§
Aspergillus saitoi, proteazé i$ Rhizopus chinensis bei papainas, gaunamas i$ papajos
latekso. Tyrimai atliekami tiek su tiek laisvo, tiek biopolimeruose jkapsuliuoto nizino
tirpalais. Hidrolizés produkty palyginimui taikomas kapiliarinés zony elektroforezés
(KZE) metodas. Elektroferogramy palyginimas, analizuojant degradacijos produktams
priskiriamy susidariusiy smailiy plotus, leidZia jvertinti nizino stabiluma.

Tyrimas parode, jog nizino jterpimas j polimero matricg pagerina jo proteolitinj
stabiluma. Taip pat KZE tyrimo metu nustatyta, kad nizino kapsuliavimui naudojamas
fukoidanas, lyginant su pektinais, nepriklausomai nuo jy esterifikacijos laipsnio,
suteikia geresne apsaugg pries tyrimui naudotas proteazes.
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Cd?" jony koncentracijos nustatymas naudojant biologinj jutiklj,
paremta Berlyno mélynuoju ir katalaze
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Cd?* jonai yra toksiski Zmogui ir visai gyvenamajai gamtai. Natdralls procesai, tokie
kaip uolieny irimas ir antropogeniné veikla (pvz., metalurgija) gali padidinti Cd** jony
koncentracijg vir$ leistiny riby pavirSiniame, geriamajame, gruntiniame vandenyje ir
dirvozemyje. Dél Siy priezascCiy, Cd?* jony koncentracijos tyrimai yra svarbus siekiant
apsaugoti zmones ir ekosistema nuo toksisko Cd?* jony poveikio. Siame darbe buvo
gaminamas ir tiriamas Berlyno mélynojo ir katalazés pagrindu veikiantis jutiklis, galintis
nustatyti Cd?* koncentracijas méginyje.

Tyrimai atliekami naudojant 3-jy elektrody sistemg susidedancia iS: fluoru legiruoto
alavo oksido stiklo plokstelés, padengtos Berlyno mélynuoju ir katalaze, darbinio
elektrodo, palyginamojo Ag|AgCI, KClsot. elektrodo ir platinos plokstelés pagalbinio
elektrodo. Chronoamperometriniai ir elektrocheminio impedanso spektroskopijos
(EIS) tyrimai buvo atliekami naudojant 0,2V potencialy skirtumg. Tuo tarpu, atliekant
ciklinés voltamperometrijos matavimus, potencialas buvo skleidziamas intervale nuo
0 V iki 0,45 V. Visi matavimai buvo atliekami 10 mmol/L K2HPOa4, pH 4,5 buferiniame
tirpale, i$ pradziy j jj pridedant vandenilio peroksido, tada reikalingg kiekj 2M CdSO4
tirpalo.

Buvo gauta, kad Cd?* jony koncentracijg galima nustatyti tiek amperometrijos, tiek
ciklinés voltamperometrijos, tiek EIS metodais, taciau jy tiesiniy intervaly ribos skiriasi.
Amperometriniu metodu buvo gautas placiausias tiesinés koncentracijos intervalas —
nuo 10 mM iki 127 mM, su koreliacijos koeficiento kvadrato verte 0,983. EIS metodu
gautas siauresnis intervalas — nuo 64,5 mM iki 261 mM, o koreliacijos koeficiento
kvadratas sumazéjo iki 0,980. Prasciausiomis savybémis Cd?* jony koncentracijos
nustatymui pasizyméjo CV metodas, kurj naudojant buvo gautas tiesinés
koncentracijos intervalas nuo 8,3 mM iki 48,8 mM, o Sio metodo tiesinés korealiacijos
koeficientas buvo 0,978.
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Development and investigation of in-situ NMR probe
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1Institute of Chemical Physics, Faculty of Physics, Vilnius University

2 |nstitute of Chemistry, Vilnius University

3 Center for Physical Sciences and Technology (FTMC)

Transition towards sustainable and renewable energy requires development of energy
storage technologies such as Na-ion based batteries. Promising sodium ion batteries
(SIB) are aqueous NASICON (Na Super lonic CONductor) based batteries. NASICON
materials feature a stable three-dimensional crystal structure, good ionic conductivity,
and thermal stability. NASICON can be used as anodes, cathodes, solid electrolytes,
or electrode coating materials in battery development. To efficiently and successfully
use these technologies, it is necessary to understand the chemical processes that limit
the effective usage time of the batteries. Solid-state Nuclear Magnetic Resonance
(NMR) spectroscopy is a powerful method that can assist in the study of these
processes. NMR spectroscopy is already used in battery research, but most of the
applied methods are ex-situ experiments, during which the batteries are
disassembled, and the environment of the materials under study is altered. To avoid
this, in-situ NMR methods can be applied, where measurements are carried out
without disassembling the electrochemical device.

The aim of this study was to modify the commercial 5 mm wideline NMR probe that
11 mm in-situ cell would be compatible, tune the NMR probe to P and ?Na
resonances and test its performance using an aqueous NASICON based battery.

In this study two NMR probe setups with distinct electrical circuits for impedance
matching were created: shunt inductive and series capacitive matching circuits. Three
additional channels were introduced for charging and discharging (cycling) the battery.
Nutation curves and spectra were registered for the purpose of NMR probe setups
comparison. Shunt inductive NMR probe setup was tested by measuring 3'P spectra
of aqueous NASICON based battery during charge—discharge cycling. Registered
working electrode spectra of time dependent voltage showed when parasitic
competing oxygen evolution reaction becomes significant. By examining NTP
(NaTi2(POa4)3) 2P spectra of different cell configurations, and by comparing nutation
curves of different NMR probe setups adequate NMR probe and cell configurations
were determined for aqueous NASICON battery in-situ research.

39



16

Lantanoidais legiruoto bario borato analizé

Marius Dzvinka, Martynas Misevicius
Vilniaus Universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

B-bario boratas turi platy pritaikymg lazeriuose dél savo netiesiniy optiniy savybiy.
Siame darbe bus nagrinéjamos lantanoidais legiruoto B-bario borato optinés savybés.

Méginiy sintezé buvo vykdoma kietafaziy reakcijy metodu. Prie§ sinteze
stechiometriniai kiekiai reagenty (boro ragstis, bario karbonatas, lantanoidy oksidai
arba nitratai) buvo kruops$ciai sumaiSomi agatinéje grastuvéje su keliais mililitrais
acetono (acetonas palengvina miginio homogenizavimg). Sie misiniai kaitinami ore
800 °C temperatiroje du kartus.

Gauti milteliai visy pirma buvo istirti rentgeno spinduliy difraktometru, jog baty galima
jvertinti méginiy fazinj grynuma. Méginiai su daugiau nei 8% lantanoido turéjo a-bario
borato fazés priemaidy. Sios priemaios kiekis nepriklausé nuo naudojamo
lantanoido, tik nuo jo koncentracijos. Esant mazesnéms lantanoido koncentracijoms
priemaisiniy faziy smailiy nebuvo pastebéta. Naudojantis gautomis difraktogramomis
buvo patikslintas (-bario borato kristalinés gardelés modelis Rytveldo (Rietveld)
metodu. Meéginiy fotoliuminescencinés savybés buvo istirtos spektrofluorimetru.
Europiu (1) legiruoti méginiai pasizyméjo jprasta liuminescencija raudonojoje Sviesos
spektro srityje — intensyviausia emisijos smailé ties 702 nm bangos ilgiu (suzadinta
393 nm bangos ilgiu).
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Aukstynverte liuminescencija pasizyminéiy nanodaleliy kirimas
taikymui teranostikoje

Eglé Ezerskyté'?, Greta Butkiené?, Artiiras Katelnikovas?, Vaidas Klimkevicius'?
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Nacionalinio véZzio instituto Biomedicininés fizikos laboratorija

Sio tyrimo tikslas — sukurti aukstynverte liuminescencija pasizymingius
daugiafunkcinius nanozymeklius, kurie galéty bati pritaikomi véZio teranostikoje
(diagnostikoje ir terapijoje). Terminio konusodinimo metodu buvo susintetintos jvairiais
lantanoidy jonais legiruotos branduolio-dvigubo luk§to NaGdFs nanodalelés. Jy
struktarinés savybés istirtos Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD), skenuojancios
elektrony mikroskopijos (SEM) ir dinaminés Sviesos sklaidos (DLS) metodais, o
optinés charakteristikos jvertintos naudojant Edinburgh Instruments FLS980 modulinj
spektrofluorimetra.

Struktdriné analizé parodé, kad susintetintos nanodalelés yra monodispersiskos, jy
ilgis yra ~45 nm, plotis ~27 nm, o kristaliné strukttra — heksagoniné. Spektroskopiniai
tyrimai atskleidé, kad Siuos junginius galima suzadinti tiek artimgja ultravioletine
(NUV), tiek artimgja infraraudongja (NIR) spinduliuote, o jy emisija — daugiaspalve
(emisijos smailés i$sidésgiusios ne tik regimojoje, bet ir NUV bei NIR srityse). Siy
nanodaleliy daugiaspalvé liuminescencija teranostikoje galéty bati taikoma jvairiai:
biovaizdinimui (emisijos smailés regimojoje ir NIR srityse), fotodinaminei terapijai
(emisijos smailés regimojoje srityje) ir net medicininiy preparaty, prijungty prie
nanodaleliy pavirSiaus, tiksliniam atpalaidavimui (emisijos smailés NUV srityje). Be to,
branduolio-dvigubo lukSto nanodalelés pasizyméjo puikiu optiniu ir koloidiniu
stabilumu tiek organinéje, tiek vandeninéje terpéje, ir buvo biosuderinamos -
pasizyméjo labai mazu toksiSkumu.

Del iSvardinty priezasc€iy Sios nanodalelés gali reikSmingai prisidéti tobulinant véZiniy
susirgimy diagnostikos tikslumg ir jvairiy terapijos metody efektyvy taikyma.
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B-karoteno-inulino-laktoferino daleliy sintezé

Inga Gabritinaité'?, Riita Gruskiené?, Tatjana Kavleiskaja?, Jolanta Sereikaité’

1 Gedimino technikos universiteto Fundamentiniy moksly fakulteto Molekulinés biotechnologijos
laboratorija,

2 Vilniaus universiteto, Chemijos ir geomoksly fakulteto, Chemijos institutas,

B-karotenas (CAR) yra lipofiliné, raudonos spalvos organiné medziaga, randama
jvairiuose vaisiuose ir darzovése. Tai labiausiai paplites augaluose randamas
karotenoidas, Zzmogaus organizme jis virsta vitaminu A. Todél tai yra labai svarbi
maistiné medziaga, nes gali uzkirsti kelig véziui ar su amziumi susijusiam regéjimo
silpnéjimui. Taciau Siais laikais Zzmonés vartoja nepakankamai vaisiy ir darzoviy, dél
to yra padidéjusi rizika jvairiy ligy atsiradimui. CAR ir kitas maistines medziagas buty
galima jtraukti j kity, dazniau vartojamy maisto produkty sudétj, taciau CAR yra
nestabilus kambario temperatiroje ir Sviesoje, be to, jis netirpus vandenyje. Todél
CAR padengimas jvairiomis medziagomis galéty bati priimtinas sprendimas CAR
kokybei pagerinti. Sio tyrimo metu siGlome padengti CAR polisacharidais ir baltymais,
ypaé inulinu ir laktoferinu. Sios medziagos turéty ne tik pagerinti CAR stabiluma, bet
ir tirpuma vandenyje bei pagerinti jkapsuliuoto CAR savybes, derinant naujas inulino
ir laktoferino savybes.

Inulinas yra labai gerai Zzinomas prebiotikas, turintis saldy skonj. Jis gali pagerinti
Zarnyno sveikatg ir uzkirsti kelig diabetui, nes nedidina cukraus kiekio kraujyje.
Laktoferinas yra gelezj suriSantis glikoproteinas, randamas zinduoliy piene. Jis turi
antibakteriniy ir prieSgrybeliniy savybiy.

CAR buvo kompleksuojamas su inulinu, létai j karStg inulino tirpalg vandenyje
pridedant CAR tirpalo acetone ir po to acetong iSgarinant. Tada j CAR ir inulino tirpalg
buvo laSinamas laktoferinas, pH reguliuojamas iki 4 arba 8 ir purtoma per naktj. Po to
buvo atlikti dinaminés Sviesos sklaidos matavimai ir nustatytas antioksidacinis
aktyvumas bei daleliy stabilumas.

Apibendrinant, buvo pagamintos CAR-inulino-laktoferino dalelés, nustatyta optimali
inulino ir laktoferino koncentracija. IS padidéjusio CAR stabilumo galima daryti iSvada,
kad CAR-inulino-laktoferino daleles galima pritaikyti jterpimui j kitus maisto produktus,
taip pagerinat jy maistine verte.

Padéka. Sis tyrimas finansuotas Lietuvos moksly tarybos projekto S-PD-24-55
léSomis.
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Sluoksniuoti dvigubi hidroksidai: sintezés kinetikos tyrimas ir jy
taikymas biomedicinoje

Neringa Gailiaté, Deimantas émilgelskas, Denis Sokol
Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Sluoksniuoti dvigubi hidroksidai (SDH) yra sluoksniuoty junginiy klase, kuri dar Zinoma
kaip anijoniniai moliai arba hidrotalcito tipo junginiai. Pastaruoju metu SDH junginiai
sulauké daug démesio dél jy daugiafunkcinés striaktiros, saglyginai lengvos sintezés,
mazo toksiSkumo, gero biologinio suderinamumo ir plataus spektro potencialiy
panaudojimy. SDH pasizymi dideliu pavirSiaus plotu bei galimybe | tarpsluoksnius
jterpti jvairias organinés ir neorganinés kimés anijonines medziagas. Sios
modifikacijos leidzia | SDH Zzilréti kaip j potencialias vaisty pernasos sistemas, su
galimybe jterpti vaisty molekules j tarpsluoksnj ir kontroliuoti jy iSsiskyrimg organizme.
Tokia sistema potencialiai galéty padéti mazai tirpiy ar nestabiliy vaisty iSsiskyrimui
bei sumazinti reikalingg vaisto doze. Norint sukurti efektyvig SDH vaisty pernasos
sistema, pirmausiai reikia rasti optimalias SDH sintezés ir tarpsluoksnyje esanciy
anijony jterpimo/pakeitimo sglygas.

Sio mokslinio darbo vienas i$ tiksly — istirti bendrojo nusodinimo metodu gaunamus
SDH junginius, surandant optimaliausias sintezés sglygas. SDH susidarymui didele
jtakg turi pH verté, kurioje atliekama junginio sintezé. Netinkamas tirpalo pH gali lemti
ne tik blogg SDH grynumg ar jo nesiformavimg, bet ir papildomy priemaisy
susidarymg. Bendrojo nusodinimo metodu skirtinguose pH intervaluose (nuo 8 iki 12
10.2) atliktos Zn2Al1-COs, M@2Al1-COs, Cu2Ali-COs ir NizFei1-COs SDH sintezés.
Reakcijos atliktos naudojant atitinkamus metaly nitraty tirpalus ir skirtingas bazes,
priklausomai nuo norimo sintezés pH. Susidare kristalai filtruojami, praplaunami
vandeniu iki neutralaus pH bei dziovinami krosnyje 80°C temperaturoje 24 val.

Gauty SDH kristaliné stroktdra ir morfologinés savybés buvo tiriamos Rentgeno
spinduliy difrakcijos (XRD) ir skenuojancios elektroninés mikroskopijos (SEM)
metodais. IS gauty XRD duomeny nustatytos optimaliausios pH vertés SDH sintezei:
Zn2Al1-CO3 — pH~10-12, Mg2Al1-CO3 — pH~10-12, Cu2Al1-CO3z — pH~8-9 ir Ni2Fei-
COs3 — pH~9-10.
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Bendruomeniniai darzai kaip kasdienio urbanizmo apraiska
Plungés ir Grigiskiy miestuose

Adomas Gedyvilas, Dovilé Krupickaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Bendruomeniné darzininkysté yra viena i§ neformaliy veikly Lietuvos ir pasaulio
miestuose. Neformalios veiklos daZnai atsiduria uz miesto planavimo riby, todél daug
jvairiy miesty planavimo koncepcijy yra skirtos neformaliems reiSkiniams: jy skatinimui
ir jtraukimui j miesto planavimo politikg. Viena i$ jy — kasdienis urbanizmas. Tiek
kasdienis urbanizmas, tiek bendruomeniniai darzai Lietuvoje pla€iau nenagrinéti, todél
Sio darbo tikslas yra atskleisti bendruomeninius darZzus kaip kasdienio urbanizmo
apraiSkg Plungés ir GrigiSkiy miestuose. Tikslui pasiekti atlikta literatros, statisting,
kartografiné, teisiniy dokumenty, lauko tyrimo duomeny analizé bei 4 interviu su vietos
valdzios atstovais.

Nustatyta, jog kasdienio urbanizmo samprata apjungia du pozilrius j urbanizma:
urbanizma kaip reiskinj ir urbanizmg kaip planavimo idéjg, kadangi ji ne tik pabrézia
kasdienybés svarbg mieste, bet ir pateikia jrankius skirtus jos jprasminimui miesto
planavime. Vienas iS tokiy jrankiy — kasdienés erdvés apibrézimas, kuris nurodo
vieSojo kasdienio gyvenimo vyksmo vietg. Neformalls bendruomeniniai darzai taip pat
gali bati laikomi kasdiene erdve, kadangi jie pasizymi jvairiais gyventojy socialiniais
rySiais, tuo paciu jie parodo gyventojy karybiSkumag pertvarkant miesto aplinkg pagal
savo poreikius. Neformalls bendruomeniniai darzai Plungéje ir GrigiSkése pradéjo
kurtis sovietmeciu. Jy atsiradimg galime sieti su naujyjy miesto gyventojy i$ kaimo
vietoviy atsineStu identitetu bei nepatenkinamu gyventojy aprUpinimu maisto
produktais. Bendruomeniniai darzai atsirado ir iSliko jvairiose miesty periferinése
vietose, kurios nebuvo transformuotos dél jvairiy politiniy ir socioekonominiy,
planavimo ar techninés infrastruktiros bei gamtiniy apribojimy nulemty priezasciu,
todél abiejuose miestuose jie néra reglamentuoti, nefiksuoti miesto planavimo
dokumentuose, taCiau pozidris j juos skiriasi. Plungéje bendruomeniné darzininkyste
néra matoma kaip savaime egzistuoti galintis reiSkinys. Tuo tarpu GrigiSkése ji
vertinama pozityviai, kadangi ji atspindi gyventojy karybiSkumg ir saviraiSkg. Tai lemia,
jog jy raidos perspektyvos skiriasi. Plungéje bendruomeniniams darzams kyla
pavojaus po truputj nykti, kadangi didzioji dalis jy plyti ant urbanizuoty ar numatomy
urbanizuoti Zemés ploty. Siame mieste j bendruomenine darZininkyste néra Zidrimg
per kasdienio urbanizmo prizme, ji suvokiama kaip galimas institucionalizuoti
reiSkinys. DidzZioji dalis GrigiSkiy neformaliyjy bendruomeniniy darzy turi geresne
perspektyva islikti miesto audinyje, kadangi didelé dalis jy plyti ant Zeldyny paskirties
zZzemes, senidnija juos palaiko. Tuo paciu yra pastebimas didéjantis Vilniaus miesto
savivaldybés démesys bendruomeninei darzininkystei, kuris atsiskleidZia per siekj
bendruomeninius darzus jtraukti | vieSyjy erdviy projektus ar skatinant
bendruomenines organizacijas uzsiimti tokia veikla. Visi Sie minéti aspektai Plungéje
ir GrigiSkése turi bati vertinami atsizvelgiant | senstanciy bendruomeniniy darzy
naudotojy konteksta.
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PavirsSiaus plazmony rezonanso imuninis jutiklis SARS-CoV-2
anti-RBD antikiiny nustatymui

Agné Ginitunaité, Almira Ramanaviciené, Asta Kausaité-Minkstimiené
NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medziagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

2019 m. pabaigoje Uhane kiles SARS-CoV-2 virusas sukélé pasauline koronaviruso
pandemijg. Norint jvertinti jgytg imunitetg Siam virusui, reikalingos diagnostikos
priemoneés, kuriomis buty galima greitai, veiksmingai ir tiksliai nustatyti antikiinus pries
§j virusg. SARS-CoV-2 struktira susideda iS keturiy pagrindiniy baltymy: smaigalio
(S-baltymas), apvalkalo, membranos ir nukleokapsidés. S-baltymo struktiroje yra
trumpas imunogeninis fragmentas, vadinamas receptorius suriSanc¢iu domenu (RBD)
(SARS-CoV-2-RBD), kuris atlieka lemiamg vaidmen;j inicijuojant infekcijg. Tarp jvairiy
tyrimo metody, pavirSiaus plazmony rezonanso (PPR) imuniniai jutikliai yra placiai
naudojami jvairiy virusy bei bakteriniy patogeny aptikimui ir yra perspektyvus antikiny
prie§ SARS-CoV-2 viruso baltymus kiekybiniam nustatymui. Patraukliausi yra
tiesioginés detekcijos formatu veikiantys PPR imuniniai jutikliai, nes jiems néra
reikalingas Zymiy naudojimas. Taciau jy jautris daznai yra nepakankamas. Norint jj
padidinti, daznai taikomas netiesioginés detekcijos formatas ir signalo stiprinimas
naudojant nanomedziagas kaip didelés masés Zymes. Nors Siam tikslui gali bati
naudojamos jvairios nanomedziagos, pavyzdziui, anglies nanovamzdeliai,
magnetinés nanodalelés ar kvantiniai taskai, dazniausiai naudojamos tauriyjy metaly
nanodalelés, ypac aukso (AuND). Dél gerokai didesnés masés, palyginti su jprastomis
molekulémis, nanomedziagos sukelia daug didesnj l0zio rodiklio pokytj, o dél to
gerokai padidéja imuninio jutiklio analizinis signalas ir jautris.

Siame darbe bus pristatytas PPR imuninis jutiklis, skirtas kiekybinei antikiny prie$
SARS-CoV-2-RBD (anti-RBD) analizei. Imuninis jutiklis, veikiantis tiesioginés
detekcijos formatu, galéjo nustatyti anti-RBD koncentracijg nuo 0,27 iki 66,60 nmol/I,
LOD buvo 0,27 nmol/l, o LOQ — 0,47 nmol/l. Taikant netiesioginio detekcijos formato
sluoksniuotg metodg bei biotininty antriniy antikiiny prie§ IgG ir streptavidinu
modifikuoty AuND konjugatus, imuninis jutiklis galéjo aptikti anti-RBD antikinus
0,043 — 10,66 nmol/l koncentracijos diapazone, LOD buvo 0,043 nmol/l, o LOQ —
0,057 nmol/l. Jis taip pat pasizyméjo geru analizinio signalo pakartojamumu,
atkuriamumu ir stabilumu. Imuninio jutiklio tinkamumas realiy meéginiy analizei buvo
patvirtintas nustatant anti-RBD kiekj Zmogaus serumo méginiuose.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-MIP-22-
46.
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4-((2-benzimidazolil)tio)rezorcinolio sintezés budy paieska

Gabija Griskonyté, leva Zutaute, Rita Buks$naitiene, Algirdas Brukstus
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Hsp90 — tai Siluminio Soko baltymas, kurio slopinimas turi daug potencialo véziniy
susirgimy gydyme. Hsp90 brandina, aktyvina ir stabilizuoja daugiau nei 400 klienty
baltymy, taip pat jis svarbus tokiuose procesuose kaip Igsteliy ciklo kontrole, baltymy
sulankstymas ir degradacija. Jvairios ligos tarp jy ir véZys yra siejamos su Sio baltymo
stabilumu ir per didele ekspresija, kuri jtakoja vézio vystymasi. Tyrimy metu pastebéti
skirtumai tarp Hsp90 normaliose Igstelése ir vézinése Igstelése padaré jj tiksliniu
Saperoniniu baltymu vézio gydyme. Su jvairiais Hsp90 slopikliais yra atlikta klinikiniy
tyrimy, taCiau kol kas nei vienas i$ junginiy nebuvo patvirtintas kaip monoterapinis
vaistas. Sio darbo metu siekiama susintetinti 4-((2-benzimidazolil)tio)rezorcinolius,
kurie galéty bati potencialus Hsp90 slopikliai ir prisidéty kovoje pries vézj.

Siekiant istirti benzimidazolo jtakg rezorcinolinio slopinimo efektyvumui, buvo
nuspresta Siuos fragmentus sujungti tiesiogiai, per sierg bei tiometilenin; tiltelj. Siam
tikslui pasiekti pradiniu junginiu buvo pasirinktas 2,4-dihidroksibenzaldehidas. Norint
iSvengti Salutiniy reakcijy, rezorcinolio hirdoksigrupés buvo apsaugotos jvedant
metoksipakaitus. Tiesioginiam sujungimui pasiekti aldehidas buvo kondensuojamas
su diaminobenzenu. Tuo tarpu tiometileniniui tilteliui gauti, benzaldehidas buvo
redukuotas iki alkoholio, paskui jvedant gerai nueinancig grupe. Tuo tarpu fragmenty
sujungimas per sierg buvo atliekamas Ulmanno reakcijos pagalba iS atitinkamo
jodbenzeno ir tiobenzimidazolo. Reakcijy sglygos buvo optimizuotos su analogiskais
lengvai prieinamais rezorcinoliniais dariniais.
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Lazerinis spausdinimas YAG:Ce 3D mikrostruktiry

Artir Harnik', Robertas Virkétis?, Dominikas Dapsys?!, Dimitra Ladika!, Greta

Merkininkaité2, Simas Sakirzanovas?, Mangirdas Malinauskas?
Vilniaus universiteto, Fizikos fakulteto, Lazeriniy tyrimy centras
2Vilniaus universiteto, Chemijos ir geomoksly fakulteto, Chemijos institutas

Itrio aliuminio granatas (YAG) yra naudojamas kaip lazerio aktyvioji terpé jau daugiau
nei 60 mety. Czochralskio monokristaly sintezés metodas yra naudojamas kaip
pagrindinis YAG monokristaly gamybos biudas. Nors polikristalinis YAG turi daugiau
sintezés metody, skirty jo gamybai, né vienas i$ jy néra tinkamas sudétingy 3D YAG
mikrostruktiry gamybai. Siame darbe siekiama jrodyti, kad naudojant dviejy fotony
polimerizacijos lazerinio raSymo 3D spausdinimg galima gauti liuminescencinés
polikristalinés 3D YAG:Ce mikrostruktiros po kalcinavimo etapo.

YAG ir YAG:Ce pirmtaky 3D struktiros buvo atspausdintos su Nanofactory (UAB
Femtika) femtosekundinio lazerio braizymo litografiné sistemg naudojant dvi-fotonés
polimerizacijos 3D spausdinimo metodg tam, kad pasiekti didesné raiSkg. 3D
mikrostruktiroms gaminti buvo naudojamas 517 nm bangos ilgio ir 144 fs impulse
trukmés lazeris. Norint istirti ir nustatyti optimaliausius Siai medZziagai gamybos
parametrus, keiCiant ekspozicijos galig (intensyvumag) ir braizymo laikg (skenavimo
greitj), buvo atspausdintos 3D rgsty konstrukcijy matricos. Po gamybos, polimerizuoti
YAG / YAG:Ce pirmtaky méginiai buvo panardinti | etanolj, kad istirpinti
nepolimerizuotg dervg. Po to méginiai pirmiausia buvo kaitinami 800 °C
temperatiroje, kad bity pasalintos visos organinés medziagos, o véliau - 1600 °C
temperatdroje, kad baty gautas grynas YAG / YAG:Ce. Pirmajam kaitinimo etapui
reikalinga temperatira buvo nustatyta termogravimetrinés analizés metodu.
Kalcinuoty YAG/YAG:Ce meéginiy grynumas taip pat buvo jvertintas naudojant
monokristalinés rentgeno spinduliuotés difrakcijos (SC-XRD) analizés metoda. Tai
buvo padaryta gavus rentgeno spinduliy difrakcijos duomenis — Debye-Scherrer
Ziedus ir tuos duomenis integruojant su Bruker Apex 3 programine jrangg. Galiausiai
buvo atlikti YAG:Ce liuminescencijos matavimai, parodantys Ce koncentracijos
priklausomybe nuo liuminescencijos intensyvumo.

Padéka. Sis tyrimas atliktas pagal Lietuvos Respublikos vietimo, mokslo ir sporto
ministerijos programg ,Universitety meistriSkumo iniciatyva“ ("Universities Excellence
Initiative") pagal sutartj su Lietuvos mokslo taryba (projekto Nr. S-A-UEI-23-6) ir
finansuotas Vilniaus universiteto Mokslo skatinimo fondo (projekto Nr. MSF-JM-
10/2024).
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Pirimidino dariniy su oksadiazolo ir oksatiadiazolo fragmentais
sintezé ir HDAC slopinantis aktyvumas

Virginija Jakubkiené!, leva Labalaukyté!, Markus Schweipert?, Franz-Josef
Meyer-Almes?, Sigitas Tumkevicius?!

Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

2Darmstato (Vokietija) Taikomyjy moksly universiteto Cheminés inZinerijos ir biotechnologijy katedra

Histony deacetilazés (HDAC) yra fermenty grupé, kuri reguliuoja geny ekspresija,
paSalindama acetilgrupe i$ lizino liekany histonuose. Pagal savo struktirg HDAC
skirstomos j 18 izoformy. Tyrimais jrodyta, kad histony deacetilaziy slopinimas gali
sumazinti ar net sustabdyti Igsteliy dalijimosi ciklg ir taip mazinti veziniy lgsteliy
proliferacijg. Siuo metu Zinomi penki HDAC slopikliai, naudojami véZiniy susirgimy
gydymui, o trys i$ jy — vorinostatas, belinostatas ir panobinostatas — yra hidroksamo
rugSties grupe (—CONHOH) turintys junginiai. Tokio tipo HDAC slopikliai vadinami
hidroksamatais, o jy aktyvumas pagrjstas sugebéjimu sudaryti chelatus su Zn?* jonais.
Taciau hidroksamato grupé gali koordinuotis ir su kitais dvivalenciais katijonais, todél
tokie slopikliai néra selektyvus, be to, yra duomeny ir apie jy mutageniSkuma. Dél Siy
priezasCiy paskutiniaisiais metais HDAC slopikliy paieSka nukrypo | junginius,
kuriuose cinkg suri$angia grupe baty ne hidroksamo ragsties liekana. Siuo pozZidriu
oksadiazolo ir oksatiadiazolo ciklai sulaukia susidoméjimo kaip perspektyvis galintys
cinkg suristi struktdriniai fragmentai. IS kitos pusés, dél savo gebéjimo sgveikauti su
hidrofobine fermento kiSene pirimidino Ziedas yra puikus HDAC slopikliy struktdros
komponentas.

Sio darbo tikslas buvo susintetinti naujus pirimidino darinius su 1,3,4-oksadiazolo,
1,2,4-oksadiazolo ir 1,2,3,5-oksatiadiazolo ciklais HDAC4 ir HDACS8 izoformas
slopinancio aktyvumo tyrimams.
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Pirimidino ir 1,3,4-oksadiazolo dariniai 3 sintetinti i§ atitinkamy 4(3H)-pirimidinony 1
per tarpinius hidrazidus 2, o pirimidino ir 1,2,4-oksadiazolo bei 1,2,3,5-oksatiadiazolo
dariniai 5 — per tarpinius amidoksimus 4. Slopinamojo aktyvumo prie§ HDAC4 ir
HDACS8 izoformas tyrimas parodé, kad kai kurie susintetinti junginiai gali bati
perspektyvus kandidatai tolesnéje nehidroksamatinio tipo HDAC inhibitoriy paieskoje.
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NaAlGeO, fosfory, legiruoty retyjy zemiy jonais, liuminescencinés
savybés

Gabija Janusauskaité!, Martynas MisevicCius?!?
1 Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas
2 Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras

Liuminescencinés medziagos paprastai susideda i§ matricos, kuri uztikrina tinkamg
kristaline struktlrg bei energijos pernasa, ir aktyvatoriaus, kuris atsakingas uz Sviesos
emisijg. Retyjy Zzemiy jonai daznai naudojami kaip aktyvatoriai dél savo specifiniy 4f
elektrony liuminescenciniy savybiy, kurios leidZia efektyviai sugerti ir skleisti Sviesa.
Germanatai sulauké démesio kaip perspektyvios matricos dél auk$to cheminio ir
terminio stabilumo, Zemos sintezés temperatiros ir efektyvaus aktyvatoriy jterpimo.
Nepaisant iSsamiy tyrimy apie jvairius germanaty pagrindu sukurtus fosforus,
NaAlGeO, liuminescencinés savybés iSlieka mazai istirtos. Sio tyrimo tikslas — iStirti
Dy?*, Eu**, Pr¥*, Sm?* ir Tb®** legiruoty NaAlGeO, fosfory liuminescencines savybes.
Analizuojant jy suzadinimo ir emisijos spektrus, gesimo trukmes ir kvantinius
nasumus, siekiama jvertinti jy efektyvumg kaip fosforines medziagas, tinkamas
Sviesos technologijoms.

NaAlGeO, fosforai susintetinti kietafaziy reakcijy metodu, legiruojant skirtingomis
retyjy zemiy jony koncentracijomis. Gauti méginiai charakterizuojami taikant rentgeno
spinduliy difrakcijos (XRD) metodg ir fotoliuminescencijos (PL) matavimus. XRD
analizé parodé, kad méginiai su legiruojamy jony koncentracija iki 1 % yra vienfaziai,
taCiau didesné koncentracija sukelia priemaiSiniy faziy smailiy atsiradimg, kurios
stipréja didéjant koncentracijai. Fotoliuminescencijos matavimai atskleidé skirtingas
emisijos savybes kiekvienam legiruojan€iam jonui: raudong emisijg skleidé Eu3®",
geltong Dy?**, oranzine Pr®*, oranzine-raudong Sm?3* ir zalig Tb3*.

Retyjy Zemiy jonais legiruotas NaAlGeO, pasizymi perspektyviomis
liuminescencinémis savybémis, todél gali bdti tinkamas naudoti Sviesg
spinduliuojanciuose jrenginiuose ir ilgai Svytin€iose medziagose. Galimybé reguliuoti
emisijos bangos ilgius keiciant legiravimo koncentracijas pabrézia Sios matricos
universalumg busimiems taikymams.
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Baltijos jliros leduotumo tyrimas

Ugnius Jasnauskas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Leduotumas Baltijos jaroje yra itin reikSmingas rodiklis, kuris leidZia stebéti klimato
kaitos poveikj ir prognozuoti ateities tendencijas. Baltijos jira yra unikalus vandens
telkinys dél savo geografinés padéties ir specifiniy ekologiniy salygy, todél jiros ledo
dangos kaita turi tiesioginj poveikj tiek regiono aplinkai, tiek vietos gyventojams.
Baltijos juros ekologiné buklé tiesiogiai priklauso nuo klimato salygy, todél leduotumo
tyrimai padeda jvertinti, kaip keiCiasi jiros ekosistema ir kokios yra galimos pasekmeés
regionui. Pavyzdziui, ledo danga veikia juros temperatlrg, druskingumg, deguonies
koncentracijg ir biologine jvairove. Be to, ledo dangos pokyciai gali turéti jtakos zuvy
populiacijoms, jy migracijai ir veisimosi vietoms, o tai savo ruozZtu veikia zvejybos
pramone ir regiono ekonomikg. Leduotumas tiesiogiai susijes ir su laivyba Baltijos
juroje ziemos meénesiais, mazéjantys ledo plotai gerokai palengvina Siauriniy jlros
uosty pasiekiamuma. Dél to yra svarbu istirti, kaip keitési leduotumas per paskutinius
300 mety.

Nuo XVIII a. buvo renkami duomenys apie ledo dangos plotus Baltijos jaroje, jie
netiesiogiai pateigia daugiau informacijos, padedancios suprasti apie klimato kaitos
dinamikg, procesus ir sudaro galimybes atlikti ilgalaikes analizes. Leduotumas papildo
ir pratesia klimatinj archyvg duomenimis i§ XVIII amziaus ir tokiu badu leidzia daugiau
suzinoti apie XVIII a. klimatines salygas bei suprasti klimato kaitos mechanizmus ir jy
poveikj Siaurés Europai. PavyzdZiui, analizuojant duomenis galima nustatyti, ar esama
tendencija rodo sparty klimato atSilimg, ar tik trumpalaikius svyravimus.

Tyrimas remiasi statistine duomeny, gauty i§ Suomijos meteorologijos instituto
svetainés, analize. Duomenys apima 1782 — 2024 m. periodg, duomeny patikimumas
skirtingas jvairiais amziais. XVIII — XIX a. leduotumo duomenys buvo gaunami
daugiausiai remiantis laivy stebéjimais, XX a. pabaigoje — XXI a. — palydovinémis
nuotraukomis ar kitomis pazangiomis technologijomis.

Nagrinéjant, kaip kito ledo dangos plotai Baltijos juroje 1782 — 2024 m. periodu, galima
teigti, kad ledo danga pastebimai mazéjo nuo XIX a. pabaigos, o XX a. pabaigoje —
XXI| a. pradzZioje — itin sparciai. Didzigjg viso stebéjimy laikotarpio dalj vidutinis
desimtmecdio leduotumas virsijo 200 takst. km?, taciau paskutinio deSimtmecio (2015-
2024 m.) vidutinis ledo dangos plotas sieké vos puse tiek — 100 thkst. km?, ko niekada
nebuvo uZfiksuota anksciau. Didziausias deSimtmecio vidurkis buvo fiksuotas XIX a.
pradzioje (1805-1814 m.), kuomet vidutiniSkai leduotumas kasmet sieké beveik 300
tdkst. km?. Didziausio leduotumo laikotarpis buvo XVIII a. antra pusé — XIX a. pirma
pusé, maziausio — XXI| a. Pastaraisiais deSimtmeciais klimato kaita tapo itin aktuali
problema, smarkiai veikianti visg Zemés planetg, taCiau labiausiai klimato atSilimas
veikia Siaurines ir vidutines platumas. Ziemos tapo gerokai $velnesnés, to geriausias
pavyzdys — mazéjantys sniego dangos plotai Siaurés pusrutulyje bei vis reciau
uzSglantys arba visai neuzsglantys vandens telkiniai.
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Insights of electrochemical synthesis of copper hydr(oxides)

Gintautas Jonkus?, Ramunas Levinas!?, Natalia Tsyntsaru'3, Henrikas Cesiulis?
Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences

2Center for Physical Sciences and Technology, State Research Institute

3Moldova State University, Institute of Applied Physics

Metal hydr(oxides) exhibit significant potential in various scientific areas, from organic
catalysis, carbon dioxide reduction to energy storage. In our study we have
synthesized copper hydroxide (Cu(OH)z2), Copper(l) oxide (Cu20) and Copper(ll) oxide
(CuO) thin films on both porous and non-porous copper electrodes using cyclic
voltammetry and observed different current tendencies and potential shifts. We have
characterized synthesis process using electrochemical impedance spectroscopy (EIS)
and noted regions in which copper hydr(oxides) are produced and regions in which
electrode shows capacitive behaviour. X-ray diffraction has been used to determine
the phases of synthesized thin films, we have observed that increasing of upper vertex
potential does favour CuO formation and we have noted that on the porous copper
electrode we have obtained single CuO phase at more anodic potential than on film.
Scanning electron microscopy has been used to investigate morphology of
synthesised nanostructures and to determine the size of crystallites, the smallest
crystallites were obtained at 0.65V at both porous and non-porous electrodes the size
of crystallites: 10.9nm on the foil and 9.1nm on foam.

51



28

Synthesis of potential proliferating cell nuclear antigen inhibitors

Simona Jonusienél, Mantas Jonusis?, Denis Sokol?!
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laboratorija

According to WHO (World Health Organization) various types of cancer is the second
leading cause of death globally. Despite the fact that cancer has no universal cure, it
has many targets for possible treatment. In 2023 City of Hope National Medical Center
published preclinical research on a targeted chemotherapy using novel small molecule
- AOH1996 that appears to suppress tumor growth without causing adverse effects.

Our group of scientists developed new synthesis pathway for obtaining N-(2-((2-(3-
methoxyphenoxy)phenyl)amino)-2-oxoethyl)-1-naphthamide (AOH-1996) in sub
kilogram quantities. New method is superior to previously published in scientific
literature because of easily accessible materials and classic techniques are used
which allows to significantly reduce production cost while maintaining product quality.
In addition, our method does not use chromatographic purification, which further
reduces production costs.

Synthesis starts from mono methylation of resorcinol with dimethyl sulfate in anisole
as a solvent. Obtained 3-methoxyphenol is converted to substituted diphenyl ether by
Ulimann reaction with 2-chloronitrobenzene. Nitro derivative is reduced with hydrazine
hydrate and Raney nickel as a catalyst. Further, reaction with chloroacetyl chloride
and sodium azide followed by reduction with hydrogen gas and palladium on carbon
catalyst gives glycine derivative. Finally, reaction with alpha naphthoic acid
chloroanhydride gives desired AOH-1996.

Moreover, we have synthesized series of compounds similar to AOH-1996 in the
expectation that they will also behave as proliferating cell nuclear antigen inhibitors.
Synthesized series includes: N substituted glycine derivatives, triazoles formed from
intermediate azide and various terminal acetylenes, compounds with other than
naphthoyl substituents, attached strained heterocycles such as aziridine and
azetidine, nitrogen mustards, etc.

To conclude, our group has developed new, efficient and chromatography free

synthesis pathway for AOH-1996 and created series of structurally similar compounds
for near future studies on cancer cell lines.
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Utilization of Waste Phosphogypsum in Bioceramic Material
Development

Elzbieta Jursene, Laura Michailova, Simona Jureviciute, Inga Grigoraviciute,

Aivaras Kareiva
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Phosphogypsum, a by-product formed during phosphoric acid production from
apatites at the "Lifosa" factory in Kédainiai, Lithuania, has accumulated in massive
guantities. Despite being classified as non-hazardous, its chemical composition varies
depending on the source of the phosphate raw material. Globally, phosphogypsum
has been explored for use in fertilizers, construction materials, and even mushroom
cultivation. This study aims to reassess and characterize phosphogypsum waste from
various locations within the factory dump using a range of physico-chemical methods.
Based on the findings, we propose its utilization as a precursor for synthesizing high-
quality, low-cost calcium hydroxyapatite (Caio0(POa4)s(OH)2) for artificial bone implants.
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Encapsulation of B-carotene by chitosan of varying molecular
weights

Viktorija Juséenko, leva Venskeviciuté, Tatjana Kavleiskaja
Department of Polymer Chemistry, Institute of Chemistry, Vilnius University

The encapsulation of natural antioxidants is a significant research area due to its broad
potential applications in the food and pharmaceutical industries. Encapsulation
provides a protective barrier that shields antioxidants from degradation caused by
environmental factors, enhancing their stability and efficacy over time. This approach
enables the integration of antioxidants into various products, including foods,
beverages, dietary supplements, cosmetics, and pharmaceuticals.

Our study focuses on the encapsulation of natural carotenoids using modified
chitosans. Chitosans of different molecular weights (10, 90, and 111 kDa) and degrees
of acetylation (DA) (90% and 68%) were investigated to determine the optimal
conditions for carotenoid complexation.

B-Carotene/chitosan aggregates were prepared by adding S-carotene, dissolved in an
organic solvent (such as ethanol or DMSO), to an aqueous chitosan solution, followed
by the removal of the organic solvent via evaporation or dialysis. The physicochemical
properties of the resulting complexes were analyzed using Fourier transform infrared
and Raman spectroscopy, 'H-NMR spectroscopy, differential scanning calorimetry,
and dynamic light scattering for particle size evaluation. Encapsulation efficiency and
stability constants were also determined. In addition, radical scavenging activity was
assessed using the DPPH free radical scavenging assay.

B-Carotene/chitosan prepared using DMSO with commercial chitosan (DA 90.5%,
molecular weight 89 kDa) demonstrated the highest encapsulation efficiency.
Meanwhile, the association constants obtained in water from solubility isotherms were
10,700 and 9,800 L mol™ for complexes formed using ethanol and DMSO,
respectively. Moreover, the complexes exhibited free radical scavenging activity
against DPPH radicals. Interestingly, the complexes containing the lowest molecular
weight chitosan (10 kDa) demonstrated the highest antioxidant activity; however,
these complexes did not necessarily contain the highest concentration of
encapsulated carotenoid molecules.
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Etilo 2-(2-(-7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)fenoksi)acetato sintezé ir
modifikavimas

Fausta Kairyté, leva Zutauté
Vilniaus Universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto, Chemijos institutas, Naugarduko g 24., Vilnius,
Lietuva

PlacCiai zinomi sveikatos sutrikimai, tokie kaip Alzheimerio, Parkinsono liga, Il tipo
diabetas yra neurodegeneracinés ligos, sukeliamos dél fibriliniy agregaty
formavimosi, kitaip vadinamy amiloidais. Amiloidai yra baltymai, kurie negali atlikti
savo funkcijos, ir kaupiasi organizmo audiniuose kaip netirpus dariniai, taip sukeldami
anksCiau minétas ligas. PaieSka junginiy, kurie slopinty amiloidiniy struktary
susidarymg yra labai svarbi. Buvo pastebéta, jog mazamolekuliniai junginiai, savo
struktdroje turintys imidazolo ziedg, yra perspektyvias amiloidy agregacijos
moduliatoriai. Naujausiy tyrimy metu buvo nustatyta, kad imidazo[2,1-b][1,3]tiazino
struktdrinj skeletg turintys junginiai pasizymi minétomis savybemis.

Siekiant istirti 5-arilimidazo[2,1-b][1,3]tiazino pakaity jtakg alfa-sinukleino agregacijai,
buvo nuspresta susintetinti etilo 2-(2-(-7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-
ilYfenoksi)acetatg. Sis junginys buvo sintetintas i§ atitinkamo 2-alkiniltioimidazolo
atliekant ciklizacijos reakcijg. Norint praplésti tiriamy junginiy imtj, susintetinto esterio
grupé modifikuota pasirinktais aminais.
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Development of hydroxyapatite composite with clove oil for
antibacterial activity
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Researchers have been interested in calcium hydroxyapatite [CHA: Caio(POa4)s(OH)2]
due to its similarity to human bone and its bioactivity. This study aimed to develop a
new challenge by enhancing the bioactivity of CHA by introducing clove oil to its
composition. The main component of clove essential oil is eugenol (2-methoxy-4-(2-
propenyl) phenol; 4-(H2C=CHCH2) CsHs-2-(OCH3) OH), which is present in
concentrations of 85%—95%. Clove is a significant source of phenolic compounds,
including flavonoids, hydroxybenzoic acids, hydroxycinnamic acids, and
hydroxyphenyl propens, with eugenol being its main bioactive compound. The
phenolic compounds have a variety of biological actions, such as antibacterial, and
antioxidant properties. Many CHA bioceramic samples struggle to effectively prevent
bacterial colonization, which can lead to potential post-surgical infections. Moreover,
inconsistent pore structure: some pore structure within bioceramics often lacks
uniformity and interconnectivity. This can hinder tissue integration and regeneration,
impeding the CHA'’s overall functionality. Addressing these challenges is crucial to
advancing the field of CHA bioceramics and improving their overall effectiveness in
medical applications. CHA composites were synthesized by precipitation method.
Characterization of synthesis products was performed using scanning electron
microscopy (SEM), Brunauer-Emmett-Teller (BET) analysis, X-ray diffraction (XRD)
analysis, thermogravitmetric (TGA) analysis and Fourier-transform infrared
spectroscopy (FTIR). Antibacterial properties of synthesized composites are under
investigation.
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Chemical derivatization for the analysis of sedative-hypnotic drugs
by gas chromatography-mass spectrometry

Nerijus Karlonas
The State Forensic Medicine Service, Toxicology Laboratory

Although sedative-hypnotic drugs can be determined by gas chromatography-mass
spectrometry (GC-MS) without derivatization, several problems are usually
encountered for the trace-level analysis. Losses of the analytes and peak tailing due
to adsorption in the GC inlet device and/or an interaction of the analytes with active
sites on the walls of the capillary column can be observed.

Consequently, for most GC-MS methods derivatization of sedative-hypnotic drugs
improves spectral determination/definition and reduces thermal degradation on-
column. Thus, derivatization by different reagents: mixtures of N-methyl-N-
(trimethylsilyDtrifluoroacetamide (MSTFA), N,O-bis(trimethylsilyl)trifluoroacetamide
(BSTFA), N-tert-butyldimethylsilyl-N-methyltrifluoroacetamide ~ (MTBSTFA) in
acetonitrile and ethyl acetate were investigated. The derivatization procedure was
optimized to obtain the highest sensitivity and repeatability of the derivatives. The
greatest peak areas of analytes were achieved by silylation using 100 uL of a mixture
of MTBSTFA, acetonitrile, and ethyl acetate (at 20:40:40 v/v/v). A slightly lower
sensitivity was observed after silylation by MSTFA if compared with BSTFA. Moreover,
during silylation by MSTFA or BSTFA, many problems arose at the derivatization step
because both reagents are very sensitive to humidity, and insufficient repeatability of
MSTFA and BSTFA derivatives was observed.

In the next research step, the derivatization temperature and time were optimized. The
derivatization conditions including temperature, which was fixed at 60, 70, 80, 85, 90,
and 100 °C, and the duration of the reaction, defined at 20, 25, 30, 35, and 40 min
were tested. The optimal conditions are presented in bold. During the optimization of
the derivatization temperature, the peak areas of analytes kept increasing with the
temperature increase until the maximum peak area was reached at 85 °C. After this
point, an increase in temperature resulted in a decrease in the peak areas of some
analytes.

The silylation efficiency of the analytes was tested as a function of time. The highest
peak areas were achieved when the reaction was carried out for 30 min, and after that
increasing reaction time resulted in a decrease in the peak areas of some analytes.
An increase in reaction time from 25 to 30 min did not affect the peak areas of most
analytes.

In conclusion, the derivatization time and temperature for a mixture of MTBSTFA,

acetonitrile, and ethyl acetate (at 20:40:40 v/v/v) at 85 °C for 30 min were selected as
the optimal derivatization condition for quantification of the analytes by GC-MS.
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Sensing geraniol in essential oils using molecular imprinting
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Geraniol, a monoterpenoid alcohol and a key bioactive compound, is widely found in
essential oils. Its molecular structure, featuring a hydroxyl group and an unsaturated
hydrocarbon chain, contributes to its characteristic floral aroma and diverse biological
activities, including antimicrobial, anti-inflammatory, and antioxidant properties
(Maczka et al., 2020). Due to its significant therapeutic potential and extensive use in
pharmaceuticals, perfumery and food industries, precise detection and quantification
of geraniol are crucial, especially at trace concentrations. However, the complexity of
essential oil matrices presents analytical challenges, necessitating highly selective
and sensitive detection methods.

Molecularly imprinted polymers (MIPs) offer a robust solution by mimicking natural
molecular recognition processes to create selective binding sites tailored to geraniol's
molecular structure. MIPs demonstrate exceptional selectivity, stability, and durability
under extreme environmental conditions, such as high temperatures, pH variations,
and the presence of organic solvents or interfering compounds (Kaspute et al., 2024).
When integrated into advanced sensor platforms, including electrochemical and
surface-enhanced sensing systems, MIPs significantly improve geraniol detection’s
sensitivity, selectivity, and reproducibility. Advances in nanotechnology, such as
particle imprinting, further enhance the performance of MIP-based sensors, enabling
ultralow detection limits.

This study represents the first step toward developing a molecularly imprinted sensor
for the selective detection of geraniol. In this initial phase, polymer layers with
imprinted geraniol molecules were successfully formed, demonstrating the feasibility
of using pyrrole-based MIPs for essential oil analysis. These imprinted layers provide
the foundation for subsequent research focused on optimizing detection mechanisms
and evaluating the sensor's performance in real-world applications. By advancing MIP-
based sensor technology, this work aims to significantly enhance geraniol detection’s
accuracy, reliability, and efficiency in complex oil matrices, ultimately benefiting quality
control and authentication processes in therapeutic and commercial contexts.
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Glacial meltwater dynamics of the last glaciation in southeastern
Lithuania
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This study investigates the dynamics of glacial meltwater flows in Southeastern
Lithuania through a combination of sedimentological, geomorphological, and spatial
analyses. Fieldwork, including six sedimentological excavations, was conducted to
characterize depositional structures and infer paleoflow directions. High-resolution
LiDAR-derived Digital Elevation Models (DEMs) were integrated with geological and
geomorphological mapping to analyze landform orientation, flow paths, and erosional
patterns.

Results highlight the significant role of glacial meltwater activity in shaping the
landscape, particularly in the formation of wave-shaped landforms. Sedimentological
data reveal a combination of dune and antidune sedimentation, with trough and planar
cross-stratification indicating high-energy glaciofluvial processes. DEM analysis
suggests two primary meltwater flow directions — one from the north, associated with
subglacial outburst floods, and another from the east, responsible for scabland-like
erosion patterns. While previous geomorphological mapping suggested an aeolian
origin for some landforms, this study provides evidence supporting a dominant
glaciofluvial influence.

These findings contribute to a more detailed reconstruction of the post-glacial
environment in SE Lithuania, emphasizing the complex interplay between glacial
meltwater dynamics and sediment deposition. The study highlights the importance of
integrating sedimentological and geomorphological analyses with modern remote
sensing techniques, such as updated Digital Elevation Models (DEMSs), to refine
interpretations of past glacial landscapes and enhance understanding of the complex
processes driving glacial meltwater dynamics. This study was carried out in
partnership with geologists from Nicolaus Copernicus University.
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Kavos tirs¢iy kiekio jtaka statybinio gipso savybéms

Nora Kybartiené, Neringa Matutytée

Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakultetas

Kavos pupeliy suvartojimas kasmet vis auga, o tai lemia didesnj kavos atlieky (kavos
tir5Ciy) susidaryma. VidutiniSkai iS 1000 kg kavos pupeliy, susidaro 650 kg kavos
tirSCiy. Didzioji dalis Siy atlieky kartu su kitomis buitinémis atliekomis patenka |
sgvartynus ir irdamos iSskiria Siltnamio efektg sukeliancias dujas, tokias kaip metanas
ir anglies dioksidas. Tad vis labiau ieSkoma jvairiy Siy atlieky panaudojimo budy.
Kavos tirS€ius naudoja maisto pramonéje, kosmetikoje, trgSy gamyboje. Statyby
pramonéje gaminant plytas, betong, galima dalj smélio pakeisti kavos tirSciais. TacCiau
tyrimy, kuriuose bdty nagrinéjamas kavos tirS€iy panaudojimas gipsiniy riSamuyjy
medziagy gamyboje, yra labai nedaug.

Sio darbo tikslas — nustatyti kavos tir§éiy kiekio jtakg statybinio gipso fizikinéms-
mechaninéms savybéms. Tyrime naudotas statybinis gipsas ir Arabika kavos tirs€iai.
Kavos tirs¢iai iSdziovinti 5012 °C temperatiroje ir prasijoti pro 1 mm sietg. Medziagos
analizuotos Rentgeno spinduliy difrakcinés (XRD), Rentgeno spinduliy
fluorescencinés (XRF), Vienalaikés terminés analizés (VTA) ir Furje transformacinés
infraraudonyjy spinduliy spektrinés (FTIR) analizés metodais. Paruosti gipso ir kavos
tir8Ciy misiniai, kuriuose priedo buvo 0, 5, 10, 15 ir 20 %. Vandens ir kietos medziagos
santykis (V/K) keistas nuo 0,5 iki 0,9. Tirtos miSiniy fizikinés-mechaninés savybés,
tokios kaip risSimosi trukmé, tankis, vandens absorbcija ir stipris gniuzdant.

Gauti rezultatai parodé, kad miSiniuose didinant kavos tirs¢iy kiekj nuo 0 iki 20 %,
reikalingas V/K santykis normalios konsistencijos tesla gauti padidéja nuo 0,5 iki 0,9.
Didéjant priedo kiekiui miSinyje, riSimosi pradzia pailgéja nuo 12 iki 30 min. Sausy
bandiniy tankis sumazéjo nuo 1200 iki 800 kg/m3, bandiniy vandens absorbcija
padidéja nuo 18 iki 50 %. Bandiniy, kuriuose buvo iki 10 % kavos tirS¢iy, stipris
gniuzdant po 7 pary kietéjimo buvo didesnis nei 2 MPa. Nustatyta, kad kai miSinyje
yra iki 10 % kavos tir§Ciy, galima gauti gery savybiy gipsine riSamajg medziaga.
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Amorfinio titano dioksido priedo jtaka mazabaziy kalcio
hidrosilikaty (CaO/SiO: = 0,66) susidarymui bei jy savybéms

Ri¢ardas Kleinauskas, Anatolijus Eisinas
Cheminés technologijos fakultetas, Kauno Technologijos Universitetas

Dél savo unikalios strukttros, optiniy savybiy bei terminio atsparumo, titanitas
(CaSiTiOs) yra placiai naudojamas keraminiy glazadry ir pigmenty gamyboje. Titanitas
yra biologiSkai suderinamas ir chemiskai inertiSkas kuno skysciy aplinkoje, todél yra
taikomas biomedicinoje kaip alternatyva kalcio fosfatams ir silikatams. Taip pat dél
gebos j savo kristaline struktirg jsiterpti jvairiy metaly kaip aktinidy jonus, yra vykdomi
jo, kaip radioaktyviy medziagy stabilizatoriaus tyrimai.

Titanito gamyboje daZniausiai naudojami kietafazis arba zoliy geliy metodai.
Kietafazio sukepimo trlkumai yra procesui reikalinga itin aukSta temperatira bei
tarpiniy/Salutiniy produkty ilgas egzistavimo intervalas. Zoliy geliy metodo
taikomumas yra ribojamas didelés pradiniy zaliavy savikainos bei sudétingo koloidiniy
tirpaly paruoSimo. Remiantis aptarty sinteziy trGkumais, nuspresta amorfinj titano
dioksidg susintetinti naudojant zoliy geliy metoda ir §j prieda jterpti j CaO-SiO2-H20
sistema, jg apdorojant hidrotermiskai. Tikétina, kad, skirtingai nuo kristaliniy faziy,
amorfinis TiO2 gali jsiterpti j kalcio hidrosilikaty struktdrg.

Sio tyrimo tikslas - nustatyti amorfinio TiO2 priedo kiekio ir hidroterminio i$laikymo
trukmés jtakg mazabaziy (CaO/SiO2 = 0,66) kalcio hidrosilikaty susidarymui ir
terminiams virsmams.

] girolito stechiometrijg atitinkanCius miSinius jdéta nuo 5 iki 20 % TiO2 priedo pagal
mase. Paruosti bandiniai sumaisyti su vandeniu (V/K = 10), ir hidrotermiskai apdoroti
200 °C temperaturoje 4, 8, 24 ir 72 val, suspensijy nemaiSant. Pradinés zaliavos ir
sintezés produktai apibidinti RSDA ir VTA metodais.

IStirta, kad hidroterminés sintezés metu TiO2 priedas nedaro jtakos naujy kristaliniy
faziy susidarymui visomis tirtomis sglygomis, ta€iau jo kiekis keiCia kalcio hidrosilikaty
persikristalizavimo greitj. Po 24 val sintezés, produktuose vyrauja girolitas ir Z-fazeé,
kuri, sistemoje esant 10-15 % priedo, pilnai persikristalizuoja j girolitag. Tuo tarpu
sistemoje su 20 % priedo yra identifikuojami Z-fazés pédsakai, rodantys sulétéjusj
persikristalizavimo procesg. Po 72 val izoterminio i8laikymo Z-fazé pilnai
persikristalizuoja | girolita, taCiau jam priskiriamy difrakciniy maksimumy
intensyvumas mazéja didéjant priedo kiekiui. Priedo jsiterpimg j kalcio hidrosilikatus
patvirtina VTA. Sistemy su priedu terminése kreivése néra amorfinio TiO:2
kristalizacijai j anatazg (~450 °C) ar rutilg (~600-700 °C) budingy efekty. 830-860 °C
intervale stebimas kalcio hidrosilikaty sistemai nebddingas egzoterminis dupletas.
Atlikus 900 °C temperaturoje apdoroty produkty RSDA, Sio dupleto terminiai efektai
priskirti volastonito (CaSiOs) (840 °C) ir titanito (860 °C) susidarymui.
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Kompleksiniy krituliy kiekio ir véjo greic¢io ekstremumy
susidarymas ir pasikartojimas Baltijos Salyse 1950-2022 metais

Laurynas Klimavicius, Egidijus Rimkus, Gintautas Stanktinavicius
Vilniaus Universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Dél klimato kaitos pastaraisiais deSimtmeciais iSaugo jvairiy ory ir klimato ekstremumy
pasikartojimas bei intensyvumas. Visgi nustatyta, kad didesnis neigiamas poveikis
infrastruktrai, gamtinei aplinkai, ekonomikai ir kitoms sritims bei pavojus zmoniy
gyvybéms sukeliamas kai keli ekstremumai fiksuojami tuo pat metu ir susidaro
kompleksiniai klimato jvykiai. Vieni i$ jy — kompleksiniai krituliy kiekio ir véjo greicio
ekstremumai (KKVE) tiriami Siame darbe. Pagrindinis Sio darbo tikslas — jvertinti KKVE
pasikartojimg bei jy susidarymg lemiancius procesus Baltijos Salyse 1950-2022 mety
laikotarpiu.

Darbe tirta teritorija nuo 53.5° iki 59.5° &. pl. ir nuo 20.0° iki 28.5° r. ilg. KKVE iSskyrimui
panaudoti ERAS5 reanalizés paros krituliy kiekio (P) bei maksimalaus véjo greicio
(Wmax) duomenys, kuriy gardelés dydis — 0,25 x 0,25°. Siekiant nustatyti KKVE
kiekvienai tyrimo teritorijos gardelei apskaiciuotos viso 73 mety tyrimo laikotarpio 98-
to percentilio P ir wmax reikSmés. Sis kompleksinis ekstremumas i$skirtas, jei abiejy
kintamujy vertés virsijo 98-to percentilio reikSmes tg pacig dieng toje pacioje gardeléje.
Tyrimo metu taip pat nustatyti intensyviausi KKVE. Tokie ekstremumai iSskirti kai tiek
P, tiek wmax tame paciame tyrimo teritorijos taske virsijo 99,9-to percentilio vertes.
KKVE susidarymg lemiancios sinoptinés saglygos jvertintos pasitelkus Hess‘o—
Brezowsk'io cirkuliacijos tipy klasifikacijg bei jvairias sinopting informacijg teikiancias
duomeny bazes. Darbe tiriamy kompleksiniy ekstremumy susidarymg Iémusios
salygos nustatytos tik tomis dienomis, kai jie gauti daugiau nei 20 % tyrimo teritorijos
gardeliy. KKVE atskirai jvertinti skirtingais mety laikais bei Saltuoju (spalj—kova) ir
Siltuoju (balandj—geguZze) laikotarpiais.

Per tyrimo laikotarp] dazniausiai (10-11 karty per deSimtmetj) KKVE pasikartojo
vakary Lietuvoje, priedvéjiniuose Zemaigiy aukstumos $laituose. Daugiausiai, 43,5 %
visy kompleksiniy ekstremumy gauta rudenj, rugséjo—lapkri€¢io ménesiais. Nustatyta,
kad per tyrimo laikotarpj KKVE skaicius iSaugo visais mety laikais, didziausi pokyciai
gauti vasarg. Visgi pasitelkus Mann‘o—Kendall‘o testg gauta, kad daugeliu atvejy
pokyciai néra statistiSkai reikSmingi (kai p < 0,05). Nustatyta, kad Saltuoju ir Siltuoju
laikotarpiu KKVE susidarymag lemia skirtingos sinoptinés salygos. Saltuoju laikotarpiu
KKVE sietini su stipria zonine (vakary) pernaSa bei greitai besivystanCiomis
frontinémis bangomis giliy Atlanto ciklony pietinéje periferijoje. Siltuoju laikotarpiu
KKVE susidarymg lemia tyrimo teritorijg pasiekiantys pietiniai ciklonai. Batent pietiniai
ciklonai Iémé ir paciy intensyviausiy KKVE susidarymg. Visi didZiausiu intensyvumu
pasizyméje kompleksiniai ekstremumai gauti antroje vasaros puséje bei rugséjo
meénesio pradzioje.
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Seasonal variability in the chemical composition of essential oil
and extracts from Scots pine (Pinus sylvestris) needles in the
vicinity of Vilnius: A comparative study of hydrodistillation and
supercritical CO, extraction

Jokiibas Kojelis’?, Laura Jiriené?, Renata Baranauskiené’?, Ramuté

Mazdzieriené?, Petras Rimantas Venskutonis?
Vilnius Lyceum
2Department of Food Science and Technology, Kaunas University of Technology

Efficient utilization of forest by-felling products is the key goal in sustainable forestry.
While the remaining biomass is increasingly used as a biofuel, conifer needles
constituting around 20 % of tree’s organic matter are often classified as forestry waste.
The former, indeed, is particularly rich in bioactive odorous phytochemicals, terpenes
and terpenoids, which are synthesized variably throughout the year due to the
changing external stress and plant growth cycles. As in Northern Europe one of the
most commercially important forest-forming tree species is Scots pine (Pinus
sylvestris), this study explores the optimized use of its foliage regarding seasonality.

This study investigates the seasonal changes in volatile compounds extracted from
pine needles collected from the same trees in the vicinity of Vilnius over six sampling
periods between February and December 2024. Different extraction techniques were
applied to obtain volatile constituents. Essential oils (EOs) were extracted via 3-hour
hydrodistillation using a Clevenger-type apparatus, while the resulting water extract
was freeze-dried. A novel supercritical fluid extraction (SFE) method utilizing carbon
dioxide (40 °C, 15 MPa) was employed to obtain lipophilic extracts, and extraction
efficiency was evaluated through kinetic curve analysis. The chemical composition of
volatile compounds of lipophilic extracts was analysed using GCxGC-TOF/MS with
headspace solid-phase microextraction (HS-SPME). Additionally, GC-FID was used
to characterize the composition of EOs.

The highest yield of essential oils was obtained in February (0.5 %), while water-
soluble freeze-dried extracts peaked in April (1.4 g / 100 ml hydrolat). Lipophilic
fractions were best extracted in February (4.2% yield) likewise. a-Pinene dominated
the essential oil profile, with the highest amount in December (27.40%) and the lowest
in August (19.43%), whereas the one of lipophilic fractions was more versatile: aside
from February (19.92 %) and August (14.42 %), when the main volatile was a-Pinene,
bornyl acetate was predominant in April (11.77%) and June (10.06%), while in October
and December the most prevalent were d-carene (11.56 %) and B-caryophyllene (9.33
%), respectively. The content of -cadinene in both cases was variable throughout the
year. A peak in secondary plant metabolites in June was linked to pine pollination. As
one of the greatest yields and distributions of the main active volatile components of
essential oils and lipophilic fractions were identified in February, this research
suggests collecting pine needles in late winter.
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PtCo nanozimo taikymas kuriant amperometrinj gliukozés biologinj
jutiklj

Aisté KrikStaponyté, Asta Kausaité-Minkstimiené
NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medziagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Gliukozés koncentracijos nustatymas yra labai svarbus diabetu sergantiems
asmenims. Stebédami gliukozés koncentracija Sie asmenys gali priimti pagrjstus
sprendimus del vaisty vartojimo, dietos ir gyvenimo bido, taip sumazinant diabeto
sukeliamy komplikacijy rizikg. Gliukozés koncentracijos nustatymui yra daugybeé budy,
taCiau amperometriniai biologiniai jutikliai, kuriy veikimas dazniausiai pagrjstas
imobilizuotos gliukozés oksidazés katalizuojama gliukozés oksidacija molekuliniu
deguonimi, yra dazniausias tyrimy objektas dél savo itin paprasto veikimo principo. Be
to, jie yra labai jautrls ir atrankds gliukozei, pasizymi nedidele atsako trukme,
nereikalauja papildomo meéginio paruosimo. Biologiniy jutikliy kirime bei tobulinime,
siekiant padidinti jy jautrj ir atrankumg, sumazinti trukdanciy medziagy poveikj
analiziniam signalui, naujas galimybes atveria nanomedziagos. Siuo metu didelio
mokslininky démesio sulaukia nanozimai — nanomedziagos imituojancios fermenty
katalizinj veikimg. Skirtingai nei natiralls fermentai, jie yra atsparts denatiracijai ir
yra maziau jautris aplinkos pokycCiams, tokiems kaip temperatira ar pH. Nanozimai
uztikrina didesnj katalizinj stabilumg, lengvg modifikavimg ir mazesnes gamybos
sgnaudas, kadangi juos galima sintetinti paprastesniais bldais negu natdralius
fermentus, kuriems daznai reikalinga ekstrakcija ir gryninimas. Be to, nanozimai
pasizymi ir nanomedzZiagoms budingomis savybémis. Vieni iS pirmyjy nanozimy
pradety taikyti konstruojant biologinius jutiklius buvo Berlyno mélio nanodalelés
atliekancios ,dirbtinés peroksidazés® vaidmenj ir katalizuojan€ios vandenilio peroksido
redukcija.

Siame darbe buvo istirti septyni skirtingi nanozimai ir sukurtas gliukozés biologinis
jutiklis naudojant PtCo nanodaleles ir GOx. Sukurto biologinio jutiklio tiesinis
diapazonas yra 0,04 — 2,18 mM gliukozés, jautris — 1,42 pA/mM, o aptikimo riba —
0,032 mM. Biologinis jutiklis yra atrankus gliukozei, o jo veikimui netrukdo daZznai
intereferencijg sukelianCios medziagos. Be to pasizymi geru stabilumu 14 dieny
laikotarpyje.
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Thermo-oxidative surface modification of hydrophobic PTFE
substrates

Evaldas Sutkus, Valentina Krylova
Kaunas University of Technology, Faculty of Chemical Technology, Department of Physical and
Inorganic Chemistry

Crystalline silicon (c-Si) solar cells are currently the leading commercial photovoltaic
(PV) technology. However, there is an urgent need to develop PV devices that are
lightweight, flexible and/or transparent and can be manufactured on a large scale.
Research is focusing on substrate technologies such as architectural fabrics to create
flexible solar cells. The ability to absorb sunlight for as long as possible during the day
is determined by the shape of the fabric structure. Solar cells can be made more
flexible and lighter by coating architectural fabrics with semiconducting layers. One of
the most versatile and durable architectural fabrics is PTFE-coated fibreglass. It is
characterised by high glass fibre tensile strength, high dimensional stability, high
stiffness and non-flammability. PTFE is a thermoplastic, semi-crystalline,
fluoropolymer polymer. However, the low surface energy of PTFE makes it
hydrophobic. In addition, PTFE does not interact significantly with some compounds,
such as organic or inorganic compounds, because it has a strong C-F bond.
Hydrophilic modifications of PTFE are therefore desirable. Common methods of
surface modification such as chemical treatment with sodium naphthalene, high
temperature sintering and irradiation grafting have been carried out. However, these
methods can easily damage PTFE structures. They can also cause environmental
pollution.

This study focuses on evaluating the optimisation of etching parameters to improve
the surface compatibility of PTFE-coated fibreglass textiles and inorganic
semiconductors.

In order to determine the appropriate etching parameters, the process was evaluated
by monitoring the appearance of hydroxyl groups on the surface after treatment in the
etching solution consisting of acid and oxidant. Samples of commercially available
PTFE-coated fibreglass were treated in this solution from 2 to 6 hours at a temperature
of 100 £ 1°C. The samples were then rinsed with hot water, distilled water, dried and
the ATR-FTIR spectra recorded. After etching to determine the degree of etching
required to ensure adhesion of the deposited semiconductor layer to the as-prepared
samples, the SILAR method was used to deposit Ag,S thin films at room temperature.

From the ATR-FTIR spectra, it was observed that for the parameters studied, the
optimal surface modification is achieved with the formation of the appropriate
concentration of -OH groups, which is reached after 6 h of etching. The deposited
Ag.S layer shows good adhesion to the substrate, which is indicative of increased
surface hydrophilicity and reduced surface energy.
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Litofacijy ir geofizikiniy parametry kaita Lietuvos ordoviko
geologiniame pjuvyje

Donatas Kudzma', Anna Cichon-Pupienis?, Sigitas Radzeviéius'
! Geologijos ir mineralogijos katedra, chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas
2 Giluminés geologijos laboratorija, Gamtos tyrimy centras

Siy tyrimy metu atlickama detali ordoviko pjivio analizé Rietavas-1 grezinyje,
esandiame Vakary Lietuvoje. Siuo tyrimu siekiama apibddinti désningumus
magnetingumo ir radioaktyvumo modeliuose jurinése sedimentacinése facijose nuo
virSutinio kambro iki apatinio siltro.

Abi magnetinio imlumo (MI) ir spektrinés gama spinduliuotés (SGS) kreivés turi
panasig forma. Abiejy kreiviy reikSmés kyla uolienom pereinant j labiau siliciklastines
(skalGinus ir kt.) ir mazéja labiau karbonatinguose intervaluose (klintyse ir pan.). Tai
rodo, kad tirtose uolienose yra bendry veiksniy jtakojan€iy gaunamg informacija.
Manoma, kad magnetinio imlumo ir spektrinés gama spinduliuotés duomenys yra
jtakoti siliciklastinés detritinés medziagos prineSimo | baseing, taip pat ir lokaliai
sutinkamy autigeniniy ir diagenetiniy frakcijy, kuriose yra didesnis kiekis
paramagnetiniy ir/arba feromagnetiniy mineraly ir radioaktyviy elementy lyginant su
diamagnetiniais ir mazo aktyvumo karbonatais. Siliciklastiné medziaga gerai
atsekama pagal spektrinés gama torio (Th) ir kalio (K) kiekius, kurie gerai
reprezentuoja siliciklastinés medziagos kiekj. Siliciklastinio lutito (angl. mudstone)
facijoje karbonatiniai mineralai veikia kaip skiedikliai magnetingumo ir radioaktyvumo
signalui. Nors piritas (paramagnetinis mineralas) yra daznas, jis nestipriai paveikia Ml
duomenis. Lutitai su dideliu kiekiu organinés medziagos (OM), pasizymi padidéjusia
SGS dél padidéjusio autigeninio urano (U) kiekio, daznai sutampa su sumazéjusiomis
MI reikSmémis, kas gali buti susije su diamagnetine OM, kuri veikdama kaip skiediklis,
sumazina bendras MI reikSmes.

Labai aukstos bendros SGS reikSmés budingos plonam apatinio ordoviko
siliciklastiniam intervalui, dar vadinamam Obulus smiltainiu, bei vir§ jo sligsanciam,
glaukonitu praturtintam smiltainiui. PrieSingai fosfaty turin€iam smiltainiui, kuris
pasizymi mazomis MI reikSmémis ir aukstomis SGS reikSmémis, glaukonitiniai
sluoksniai iSsiskiria aukstomis MI reikSmémis, kurios yra susijusios su paramagnetiniu
glaukonito mineralu. Sluoksniai, kurie turi vulkaniniy medziagy ar tefry pasizymi Siek
tiek padidéjusia SGS dél iSaugusio K ir Th kiekio. Ml reikSmés yra kintancios, taCiau
pati tefra pasizymi mazomis MI reikSmémis. Tai nurodo, kad pagrindinis faktorius
jtakojantis MI signalg yra siliciklastinio detrito kiekis. Vidurinio ir virSutinio ordoviko
raudonai rudos spalvos sluoksniai rodo iSaugusj hematito kiekj, kuris pasizymi
stipriomis magnetinio imlumo reikSmémis. Nepaisant to, bendros MI ir SGS
tendencijos iSlieka panaSios per visg ,raudongjj“ intervalg, kas rodo, kad detritinés
medziagos kiekis yra pagrindinis faktorius jtakojantis Ml signalg, o ne diagenetiniai
efektai susije su hematizacija. Kadangi ordoviko pjuvyje aptinkami ir dolomitizacijos
pédsakai, vietiniai M| reikSmiy pakilimai gali bati susije su gelezimi praturtintais
karbonatais. Ml ir SGS stiprumas ordoviko pjavyje, kuris atvaizduoja salytj tarp
karbonatiniy ir siliciklastiniy aplinky, kuris taip pat yra diagenetiSkai paveiktas,
pagrinde susijes su terigeninés klastinés medziagos prineSimu j baseing.
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Lazeriu indukuoto grafeno pjezorezistyviniy savybiy tyrimas

Evaldas Kvietkauskas'?, SarGinas Mickus?, Viktorija Vrubliauskaité2, Modestas

Sadauskas?, Karolis Ratautas?
1 Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus Universitetas
2 Fiziniy ir technologijos moksly centras

Augant technologijy pramonei bei skatinant zaligjj kursg, skiriamas didelis démesys
energijos efektyvumui bei inovatyviems sprendimams, kurie prisideda prie aplinkos
tausojimo. Sie sprendimai daZnai reikalauja tiksliy ir patikimy jutikliy, kurie galéty
efektyviai stebéti procesus bei taupyti energijg. Vieni i§ placiausiai naudojamy
elektromechaniniy jutikliy yra pjezoresistyviniai jutikliai, kurie, remdamiesi
pjezoresistyviniu efektu, veikia kaip slégio jutikliai, gebantys tiksliai matuoti mechaninj
jtempimg ir deformacijas, todél placiai taikomi jvairiose srityse, tokiose kaip robotika,
automobiliy pramoné ir biomedicina.

Sio darbo tikslas buvo sukurti pjezoresistyvinj jutiklj ant lankséios poliimido plévelés,
taikant lazeriu inicijuoto grafeno (LIG) bei selektyvaus metalo nusodinimo indukuoto
lazerio (SSAIL) technologijas bei istirti savybes.

Atliktas LIG formavimas su COz lazeriu ,Diamond E150”, bangos ilgis 10,6 um. Atlikta
Ramano spektroskopija patvirtinti, jog susidaré grafenas. ISmatuotos pavirSinés
varzos keturiy zondy metodu, esant skirtingoms lazerio dozéms bei greiCiams.
Pjezoresistyvinés savybés iSmatuotos Vitstono tilteliu matuojant jtampa bei lankstant
bandin;.
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Synthesis of APTES grafted silica and its modification with AgNP

Gerardas Laurinavicius, Vilius Poskus
Vilniaus university, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry

Porous materials plays an important role in material science, especially in sample
preparation techniques like solid phase extraction and microextraction.

Silica is a perfect candidate for porous sorbents — it can be easily modified and has a
rather good chemical stability against organic solvents. Usually, the synthesis of
mesoporous silica sorbent starts with a silica source (typically TMOS orthosilicate)
porogen and a catalyst. The latter steps involve surface modification via variable
reactions which can give a desired functionality and selectivity. It is always desirable
to synthesize a sorbent with as little steps as possible minimizing the required steps
for its functionalization.

In this study we synthesized two types of silver nanoparticles (AgNP) modified silicas
with different porogens (CTAB and P123) and TMOS and APTES as a silica sources.
AgNP presence was confirmed with EDX and SEM analyses, porosity and surface
area were assessed with nitrogen sorption-desorption analysis. FT-IR analysis was
also performed on synthesized silica samples. AgNP load (compared to silicon) was
around 40-50 % for both silicas. BET surface areas: 344.6 and 8.8 m?/g for silicas,
synthesized using CTAB and P123 as porogens. Nitrogen sorption-desorption
analysis showed better porosity for CTAB silica with mesopores, ranging from 2 to 45
nm in size.
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Pasvalio rajono grunty mechaniniy ir dinaminiy savybiy jvertinimas

Rytis Lazaunikas, Saulius Gadeikis
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

InZineriniy objekty projektavime batina jvertinti tiek grunty mechanines savybes, tiek
ir paciy statiniy arba iSoriniy vibracijy jtakg bisimam pagrindui. Projektuojant pamatus
statiniams reikia zinoti jprastai naudojamus rodiklius — odometrinj deformacijy modulj
Eoed, kerpamajj stiprj 7 ir nedrenuotg kerpamajj stiprj cu, kurie nustatomi laboratoriniais
metodais. Tinkamam projektavimui reikia ir re€iau naudojamy rodikliy — Slyties modulio
esant itin mazoms deformacijoms Gmax, Puasono koeficiento p ir dinaminio
deformacijy modulio Egyn. Pastaruosius parametrus galima jvertinti empirinémis
formulémis turint skersinés Vs ir iSilginés Vp bangy greicius.

Sio tyrimo tikslas — jvertinti virSutinio pleistoceno ir virSutinio devono dariniy,
sligsanciy Pasvalio rajone, mechanines savybes — kerpamajj stiprj, nedrenuotg
kerpamagjj stiprj, odometrinj deformacijy modul;j, ir dinaminius rodiklius — dinaminj
Slyties modulj, Puasono koeficientg bei dinaminj deformacijy modul;.

Pagal laboratorinius rezultatus tiriami gruntai yra maZzo plastiSkumo smélingas molis
(moreninis), mazo, vidutinio, ar didelio plastiSkumo molis, standzios ir labai standzios
konsistencijos. Remiantis Eurokodu 8 (EN 1998-1:2004, 3 priedas 3 lentelé), atspariy
Zzemes drebeéjimui konstrukcijy projektavimui tirti gruntai pagal skersinés bangos greitj
Vs3o0 priklauso B ir C tipams.

Siame darbe laboratoriniais metodais nustatyti mechaniniy savybiy parametrai,
sekliosios seismikos bandymu grezinyje gauti Vs ir V, bangy greiciai, kuriy pagalba
jvertintos grunto dinaminés savybés. Gauti rezultatai parodé, kad mazo plastiSkumo
smélingo molio (moreninio) nedrenuoto kerpamojo stiprio cy vertés pasiskirsto 91,9—
207,2 kPa intervale, odometrinio deformacijy modulio Eced — 6,8-12,0 MPa, Slyties
modulio Gmax — 395-486 kPa, Puasono koeficiento y — 0,470-0,481, dinaminio
deformacijy modulio Eqyn — 1170-1429 kPa; virSutiniam devonui priklausanéio mazo
plastiSkumo molio cy vertés patenka j 16,3-140,2 kPa, Eced — 5,5-12,6 MPa, Gmax—
467-706 kPa, u—0,459-0,475, Egyn — 1376-2061 kPa intervalus.
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Environmentally friendly synthesis of biphasic calcium
phosphates: transformation of gypsum under different synthesis
profiles

e

Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Biphasic calcium phosphates (BCP) are substances composed of two different
calcium phosphates. BCPs are typically used in hard tissue engineering, e.g. bone
tissue repair, dental treatment. Their use in this field is based on the fact that the
inorganic part of natural hard tissue is composed of different calcium phosphates,
mainly non-stoichiometric hydroxyapatite with carbonate ions in its structure, and other
phases, such as magnesium whitlockite, in relatively small quantities. Pure single-
phase calcium phosphates can also be used as substitutes for bone tissue, but the
combination of several phases in varying proportions allows the characteristics of the
implant, such as solubility in the physiological environment, osteoconductivity,
osteoinductivity and mechanical properties to be varied in such a way as to meet
specific medical needs. The aim of this study was to develop pellets composed of low-
crystallinity carbonate hydroxyapatite (CHA) and magnesium whitlockite (Mg-WH) in
different proportions to reproduce the composition of the inorganic matrix of natural
bone.

The gypsum pellets used for the BCP synthesis were prepared in the laboratory from
plaster of Paris and some additives. The syntheses were carried out by the dissolution-
precipitation method at a low temperature of 80 °C to obtain low crystallinity products.
Two types of synthesis dynamics, including static and rotational methods, have been
employed to examine their impact on the phase composition, structure, and
morphology of the synthesized products. To analyze the composition of the materials,
a range of analytical techniques such as X-ray diffraction (XRD), Fourier transform
infrared spectroscopy (FTIR), and inductively coupled plasma optical emission
spectrometry (ICP-OES) were used. Furthermore, scanning electron microscopy
(SEM) and Brunauer-Emmett-Teller (BET) analysis were applied to assess the surface
properties of the granules. BCP pellets with varying ratios of CHA and Mg-WH were
produced, leading to differences in structural, chemical composition, and surface
properties depending on the synthesis conditions. Analysis using XRD, FTIR, and ICP-
OES revealed that higher concentrations of Mg?* ions in the reaction mixture altered
the phase composition of the BCP granules. Additionally, BET analysis indicated that
increasing the Mg-WH content and reducing the CHA content resulted in decreased
surface area and porosity of the pellets.
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Mediciniskai svarbiy bakteriniy biopléveliy elektrogeniSkumo
nustatymas

Evelina Lukaité!, Marius Butkevic¢ius?, Eglé Malachovskiené3, Algimantas
Paskeviéius3, Marius Dagys?, Rokas Zalnéraviéius'2

1Elektrocheminés medziagotyros skyrius, Fiziniy ir technologijos moksly centras

°Bioanalizés skyrius, Gyvybés moksly centras, Vilniaus universitetas

SBiodestruktoriy tyrimo laboratorija, Gamtos tyrimy centras

Tyrimo tikslas: nustatyti mediciniSkai svarbiy bakterijy — Gram-teigiamy S.
heamolyticus, E. faecalis ir Gram-neigiamy P. aeruginosa, P.mirabilis biopléveliy
elektroaktyvuma stacionariomis sglygomis.

Darbo metodika: Siekiant jvertinti biopléveliy elektrogeniSkumg ir pagrindines
formavimosi stadijas elektrocheminiais metodais, Siame darbe buvo naudota
potenciometriné ir amperometriné analizé. Bioanodo atviros grandinés potencialo
(angl. OCP) pokyciams jvertinti buvo naudojama dviejy elektrody sistema. Kaip
darbinis elektrodas naudotas anglies audinys (CC). Palyginamasis elektrodas -
Ag/AgCl (3M KCI). Siekiant nustatyti biopléveliy ir/ar pavieniy (angl. planktonic cells)
bakterijy ,generucjamg“ sroves dydj, bioanodas buvo tiriamas naudojant
chronoamperometrijg. Tuo tikslu pastovus ~0,0 mV potencialas buvo palaikomas 24
h. Siam tikslui pasiekti buvo naudojama trijy elektrody sistema. Pagalbinis elektrodas
- Ti folija. Siekiant jvertinti ir susieti bakterijy metabolinj aktyvumg bei dauginimasi su
elektrocheminiais atsakais, bakterijy augimas buvo stebimas matuojant suspensijy
optinj tankj (ODeoo). Elektrocheminiai bei optiniai matavimai atlikti stacionariomis
saglygomis, kultivuojant bakterijas LB mitybinéje terpéje su ~10% KSV mL™* paséliu (kai
t=0). ISmatuotos OCP vertés yra pateiktos Ag/AgCl (3M KCI) elektrodo atzvilgiu (+205
mV vs. SHE).

Rezultatai: gauti rezultatai rodo, kad bakteriniy biopléveliy formavimasis gali bati
stebimas potenciometriSkai. LB terpéje (be bakterijy), CC elektrodo potencialas yra
teigiamas ir per 24 h svyruoja nuo +60 iki +40 mV. ] LB terpe jneSus pasélj, elektrodo
potencialas ima palaipsniui mazéti ir, priklausomai nuo bakterijy rasies, po 24 h
svyruoja nuo -200 iki -300 mV. Didziausias neigiamas OCP (-303 mV) gautas
kultivuojant E. faecalis bakterijas, tuo tarpu S. haemolyticus buvo maZiausiai
elektroaktyvi - OCP verté sieké -165 mV po 24 h. Chronoamperometrijos metodu gauti
rezultatai sutampa su OCP medodu gautais duomenimis: LB terpéje (be bakterijy)
registruotos srovés tankis tiek su pridétais redokso mediatoriais tiek ir be jy yra artimas
0 nA cm™. Tuo tarpu, jnesus E. faecalis bakterijas ,registruotos” srovés tankis buvo
didziausias ir sieké 435 nA cm?. Analogiskai OCP matavimams, S. haemolyticus
bakterijy atveju ,sugeneruota“ srovés tankio verté 120 nA cm buvo maZiausia.
Pastebéta, kad OCP metodas yra jautresnis stebint biopléveliy formavimgsi nei
amparometrija. Potencialo kitimas tiksliau atkartoja bakterijy augimo kreivés profilj. Sie
rezultatai iSryskina elektrocheminiy biojutikliy galimybes greitai aptikti ir analizuoti su
bakterinémis bioplévelémis susijusias infekcijas, todél galéty bati sékmingai integruoti
j zaizdy tvarscius.
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Ekstruzijos budu gauty celiuliozés diacetato ir kavos luksty
kompozicijy savybés

Laurynas Lukomskis, Laura Peciulyté
Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakulteto Polimery chemijos ir technologijos
katedra, Donelaicio g. 73, Kaunas, Lietuva

Didelis sintetiniy plastiky naudojimas kelia susirtpinimg visame pasaulyje dél didziuliy
atlieky kiekiy, kurioms suirti reikia daugybés mety. Kasmet europieciai iSmeta apie 26
min. tony plastiko atlieky ir tik maziau nei 30% jy surenkama perdirbti, o like 70%
plastiko atlieky atsiduria sgvartynuose, sudeginama arba iS viso nesurenkama ir
patenka | aplinkg. BiologiSkai skaidls polimerai yra jprastiniy sintetiniy polimery
sukeltos tar§os problemy sprendimas. Siam tikslui vienas i§ perspektyviy biopolimery
yra celiuliozé ir jos dariniai, taciau jie néra termoplastikai, t.y. jy perdirbti j produktus
negalima pramonéje naudojamais jprastais termoplastikams metodais, tokiais kaip
ekstruzija, injekcinis liejimas, 3D spausdinimas ir kt. TaCiau panaudojant plastiklius,
tokius kaip triacetinas, trietilcitratas ar glicerolis sumazinama tarpmolekuliné sgveika
ir atsiranda galimybé perdirbti celiuliozés darinius terminiais budais. O kompozicijy
formavimas su atliekomis, tokiomis kaip Zzemés Ukio ar maisto pramonés atliekos,
sprendzia atlieky panaudojimo ir produkto atpiginimo problemas. Taigi Sio darbo
tikslas — ekstruzijos bldu gauti celiuliozés diacetato ir kavos luksty kompozicijas bei
istirti jy savybes.

Celiuliozés diacetato ir kavos luksty kompozicijos buvo formuojamos ekstruzijos badu,
naudojant skirtingo daleliy dydzio kavos luksty frakcijas bei varijuojant jy kiekiu. Gauty
kompozicijy savybés jvertintos nustacius takumo indeksg, kietumg, mechanines
savybes, bei vilgymo vandeniu kampa.

Nustatyta, kad didéjant kavos lukSty daleliy dydziui ir kiekiui kompozicijoje, gaunamas
mazesnis takumo indeksas. Kietumo vertés didéja didinant kavos IlukSty kiekj
kompozicijoje, o daleliy dydzio jtaka kompozicijos kietumui minimali. Mechaniniy
savybiy tyrimas parodé, jog kompozicijos stiprumas ir iStjsa mazéja didinant kavos
lukSty kiekj ir jy daleliy dydj. Tampros modulis didéja didinant kavos luksty kiekj, o
naudojant stambesnes daleles gaunamas mazesnés tampros modulio vertés.
Nustacius vilgymo kampo vertes, matyti, kad kavos luksty kiekio ir daleliy dydzio jtaka
kompozicijy hidrofobiSkumui minimali.
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Bioaktyviy 3D karkasy modeliavimas kaulinio audinio inzinerijai

Jokubas Lukositinas, Ugnius Dijokas, Odeta Baniukaitiené
Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakulteto Polimery chemijos ir technologijos
katedra

Klinikinés praktikos duomenimis dél jvairiy traumy ar degeneraciniy ligy dazniausiai
yra susiduriama su kaulinio audinio paZeidimais. Nepaisant reikSmingos pazangos
kaulinio audinio transplantacijos srityje, vis dar susiduriama su iSStkiais, susijusiais su
transplanty kokybe, jy trukumu bei organizmo imuninio atmetimo reakcijomis. Visame
pasaulyje, jskaitant Lietuvg, mokslininkai intensyviai tyrinéja ir kuria biomedziagas,
galinCias pakeisti donoro transplantus ir taip iSspresti su transplantacijomis susijusias
problemas. Didziule perspektyvg turi 3D akyti kompozitiniai karkasai.

Sio tyrimo tikslas buvo sukurti ir jvertinti 3D bioaktyvius karkasus kaulinio audinio
inZinerijai. Karkasy gavimui pasirinkta poli(pieno rtgstis) (PLA) bei hidroksiapatitas
(HAP). 3D karkasy modeliavimui naudota ,Z-Suite” kompiuteriné programa, o sukurty
3D kompozitiniy karkasy modeliai atspausdinti naudojant 3D spausdintuvg Zortrax
M200 Plus. Atlikti spektroskopiniai tyrimai: FT-IR spektrai uzrasyti naudojant Perkin
Elmer Spectrum GX FT-IR spektrometrg, o '3C BMR spektrai - Bruker Avance Il (400
MHz) spektrometru. Neorganiniy medziagy kiekis kompozite apskaiiuojamas pagal
maseés kitimus, deginant bandinius mufelinéje krosnyje SNOL 8,2/1100. Suformuoty
karkasy morfologija tirta aukStos skiriamosios gebos S-3400N skenuojanciu
elektroniniu mikroskopu.

Sukurti 3D kompozitiniy karkasy modeliai, kuriy akytumas kinta nuo 20 iki 90 %.
Nustatyta, kad kompozitinés PLA-HAP gijos sudétis ir technologiniai jrangos
parametrai turi jtakos 3D spausdinimo procesui, sluoksniy sukibimui bei karkasy
morfologijai. Karkasy mechaninés savybés priklauso nuo HAP procentinés masés
dalies kompozite bei nuo struktiriniy jo parametry.

73



50

Zemés dangos pokyéiai agrariniame krastovaizdyje remiantis 1946-
2020 mety aerofotonuotrauky vizualine informacija

Julius Maciulaitis, Darijus Veteikis, Ri€ardas Skorupskas, Jurgita Maciulyte,
leva Misiané

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Vilniaus universiteto (Post)autoritariniy krastovaizdziy tyrimy centras (PAScapes)

Lietuvos agrarinio krastovaizdzio transformacija XX—XXI a. glaudZiai susijusi su
reikSmingomis politinémis, ekonominémis ir socialinémis reformomis: sovietmeciu
vykdyta kolektyvizacija ir plataus masto melioracija iS esmés pakeité tradicine
Zemeénaudos struktlrg, o po nepriklausomybés atktrimo agrarinio krastovaizdzio
dinamika kito dél Zemeés nuosavybés grgzinimo, renatdralizacijos bei urbanizacijos, o
po jstojimo j ES dél Zemés Ukio gamybos augimo. Siekiant nustatyti ir jvertinti Siy
transformacijy poveikj krastovaizdziui, tyrimui pasitelkta istoriniy ir Siuolaikiniy
aerofotonuotrauky analizé, leidzianti atkurti ilgalaikes Zemés dangos Kkaitos
trajektorijas.

Tyrimui buvo pasirinktos reprezentatyvios teritorijos, kurios skiriasi gamtinémis
salygomis, kaimo visuomenés socioekonomine raida, urbanizacijos lygiu. Naudojant
Lietuvos centriniame valstybés archyve saugomy aerofotonuotrauky vizualine
informacijg, kuri yra atverta visuomenei e-archyvai.lt portale bei vélesniy laiky
aerofotonuotraukas, prieinamas Lietuvos erdvinés informacijos portale geoportal.lt,
buvo analizuojami 3 istoriniai tarpsniai, atspindintys didziausiy zemés dangos kaitos
procesy vyksmg. Tai XX a. 5-6 deS. — istorinis tarpsnis, atspindintis krastovaizdZio
struktdrg iki radikaliy Zemés naudojimo pertvarkymy. Antrasis tarpsnis — XX a. 10 des.,
fiksuojantis pirmuosius pokycCius vykstant dekolektyvizacijos procesui. Treciasis
tarpsnis — XXI a. 2-3 des. — Zzymintis dabartine situacijg. Vaizdiniai aerofotonuotrauky
duomenys buvo georeferencijuoti ir analizuoti GIS aplinkoje, naudojant ArcGIS Pro
3.4.2 programine jrangg. Taikant vizualinés interpretacijos metodus ir testuojant
masininio mokymosi modelj, Zemés danga klasifikuota j septynias klases: dirbamg
zeme, kelius, miSkus, pelkes, pievas, uzstatytas teritorijas ir vandens telkinius.
Klasifikacija atlikta pagal kelis esminius principus: spektrines ir tekstlrines
charakteristikas (tony, Se&éliy ir tekstiros skirtumus), erdvine konfiglracijg (formg ir
pasiskirstymg krastovaizdyje) bei laiko kaitg, uztikrinant skirtingy tarpsniy duomeny
palyginamumg. Krastovaizdzio pokyciai identifikuoti atliekant lyginamajg analize su
skirtingy mety erdviniais Zemés dangos duomenimis.

Tyrimo rezultatai atskleidé, kad sovietmeciu agrarinis krastovaizdis patyré radikalius
struktdrinius pokyg&ius, kurie turéjo ilgalaikiy pasekmiy. Zemumose sunyko natiralis
kradtovaizdzio elementai, teritorijos tapo homogeniSkesnés, o aukStumose agrarinis
krastovaizdis iSlaiké rySkesnius struktdrinius kontrastus. Taip pat tyrimas parodé, kad
senyjy aerofotonuotrauky panaudojimas leidZia atkurti ilgalaikius pokycCiy procesus ir
suteikia erdvinj kontekstg istorinei Zeménaudos analizei. Senyjy aerofotonuotrauky
integracija su Siuolaikiniais erdviniais duomenimis leidzia kurti ilgalaikes duomeny
sekas, kurios yra itin vertingos krastovaizdZzio strukttros raidos tyrimuose.
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Preparation of Sm3" ions doped MgAI.O4 by sol-gel polyacrylamide
synthesis

Pranga Prava Mandal, Dovydas Karoblis, Aivaras Kareiva
Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry, Vilnius University

Luminescence is a spontaneous emission of radiation from an electronically excited
species not in thermal equilibrium with its environment. Luminescent materials can
absorb energy and then emit that energy as photons of light. Luminescent materials
are composed of a different matrix and an activator (usually transition element or
lanthanide). Many different classes of materials can be used as matrices, including
perovskites, pyrochlores, spinels, etc. In our experiment we are using MgAIl204 spinel
material as a matrix. While many different lanthanide ions have already been doped
into the magnesium aluminate structure, there is no work regarding the Sm?3*
substitution for this spinel. In this work, we investigated the possible Sm3* ions doping
into the MgAI204 system.

MgAI204 spinel was prepared by sol-gel polyacrylamide synthesis route. As this
method uses acrylamide, which during the polymerization reaction forms a polymer
carcass, restricting the growth of the particles. We have prepared phase pure MgAl204
compounds in the broad temperature range from 700 °C up to 1200 °C with relatively
short annealing time of 2 h. When we tried the doping of small concentration of Sm3*
ions, there was a formation of MgO as an impurity phase. The final compounds were
analyzed by different techniques, including X-ray diffraction, scanning electron
microscopy (SEM) FT-IR spectroscopy. SEM results showed that with increasing
temperature the particle size increased. FTIR graphs showed the formation of spinel
structure as well as that at the lower temperature (700 °C), there were additional peaks
which could possibly be for Mg-O-C due to incomplete combustion.
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Synthesis of modified hydroxyapatite for oral care products

Ve -

Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry

Oral health is a critical aspect of hygiene, health, and overall well-being. Traditional
fluoride-based treatments have limitations, including potential toxicity and
ineffectiveness in certain conditions. Hydroxyapatite (HA; Caio(POa4)s(OH)2), a
biocompatible and non-toxic alternative, can repair and protect tooth enamel as HA is
naturally found in enamel and dentine. However, its effectiveness can be improved
through certain structural and chemical modifications. Modified HA, used for
biomedical applications, is chemically prepared to achieve tailored properties such as
chemical purity, crystal morphology, and crystal size. This study focuses on the
synthesis of modified hydroxyapatite to enhance its properties for use in oral care
products. By altering its composition and structure, the goal is to improve antibacterial
activity and overall effectiveness in preventing dental issues. This research aims to
explore a more efficient approach to dental health using modified hydroxyapatite.

In this study, wet precipitation synthesis procedure was used to prepare
Mg?* substituted hydroxyapatite with 5 and 10 mol% of Mg. Subsequent
characterization of the synthesized materials was conducted. The HA samples, doped
with Mg?*, were analyzed by X-ray diffraction and FTIR methods. The morphology
dependence on the amount of magnesium, mixing time and mixing speed were
determined by scanning using an electron microscope. EDX analysis was used for the
determination of the amount of magnesium in the samples.
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2-aril-4h-benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniy sintezés tyrimas

Urté Mileryté, Rita BukSnaitiené, leva Zutaute
Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Amiloidai yra amorfiniai baltymy agregatai, kuriems badinga netirpi fibriliné
morfologija, susidarant dél neteisingo B klos&iy susilankstymo. Sie agregatai gali
kauptis jvairiuose organuose, sukeldami amiloidoze, kuri susijusi su tokiomis ligomis
kaip Alzheimerio ir Parkinsono liga bei Il tipo cukrinis diabetas. Naujausi tyrimai
pabrézia skyscio-skyscio faziy atskyrimo (SSFA) svarbg kaip vieng i esminiy amiloidy
formavimosi etapy. Nors SSFA atlieka kritinj vaidmenj Igsteliy organizacijoje, jo
disreguliacija gali bati susijusi su neurodegeneraciniy ir onkologiniy ligy patogeneze.
Baltymy koncentracijos padidéjimas Sio proceso metu gali inicijuoti molekulinius
pokycius, skatinancCius citotoksisky fibriliy susidaryma.

Atsizvelgiant | tai, kad SSFA disreguliacija gali lemti patologiniy baltymy agregaty
susidarymg, vis daugiau démesio skiriama junginiams, galintiems moduliuoti Siuos
procesus ir slopinti amiloidiniy fibriliy formavimasi. Nauji moksliniai duomenys rodo,
kad imidazo[2,1-b][1,3]tiazino karkasas yra perspektyvus farmakoforas amiloidiniy
baltymy agregacijai slopinti. Dél gebéjimo sgveikauti su biologinémis
makromolekulémis imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniai gali tapti reikSmingais faziy
atskyrimo procesy moduliatoriais, o tai ypaC svarbu neurodegeneraciniy ligy
kontekste.

Sio tyrimo tikslas — susintetinti jvairius 2-arilbenzimidazo[2,1-b][1,3]tiazino junginius,
gebancCius slopinti amiloidy agregacijg. Sintetinami dariniai turi naujg struktdrine
modifikacijg — pakaitg C2 padétyje Salia dvigubojo rysio. Kadangi Sie junginiai nauiji,
pirmiausia siekiama nustatyti optimaly jy sintezés metodg. Pradinis junginys 1-(3-
fenilprop-2-in-1-il)-1,3-dihidro-2H-benzo[d]imidazol-2-tionas buvo gautas alkilinant
1,2-diaminobenzeng su (3-bromprop-1-in-1-il)benzenu, po to vykdant susidariusio
tarpinio produkto kondensacijg su tiokarbonildiimidazolu. Siuo metu vykdomas gauto
N-alkiniltiobenzimidazolo ciklizacijos reakcijos sglygy optimizavimas su jvairiais
metaly katalizatoriais, siekiant padidinti reakcijos selektyvuma.
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Application of the Czochralski method for single crystal growth

Miglé Minalgaité!, Skirmanté Tutliené?, Martynas MiseviCius'?, Raminas
Skaudzius!

1Department of Inorganic Chemistry, Vilnius University

2Department of Chemical Engineering and Technology

According to the online encyclopaedia, Britannica, a single crystal is defined as a solid
object in which an orderly three-dimensional arrangement of atoms, ions, or molecules
is repeated throughout the entire volume. Single crystals represent a pivotal
component within technological applications, with utilisation spanning domains such
as optoelectronics, laser technology (Yan et al., 2023) and X-ray detection (Liu et al.,
2024), amongst numerous others. The Czochralski method was a major breakthrough
in the field of crystal growing, enabling the production of crystals of unparalleled quality
(Brandle, 2004).

The objective of this study is to gain insight into the Czochralski method. This is a
process that is used to produce single crystals from a melt. The material is melted in
a crucible, after which the seed crystal is immersed in the melt, slowly rotated and
extracted. The melt that is pulled with the crystal seed crystallises on its surface, and
the crystal continues to grow. In addition to the capabilities of the existing equipment,
the process of LiF single crystal growth is discussed.
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Synthesis and responsive behavior of cross-linked dextrin
octenylsuccinate-graft-poly(N-isopropylacrylamide) copolymers

Emilija Morkvénaité, Ramuné Rutkaité
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Thermo-responsive biocompatible polymeric materials play a crucial role in modern
material chemistry and biomedical applications due to their ability to undergo phase
transitions in response to temperature variations. These materials are particularly
valuable in controlled drug delivery systems, tissue engineering, biosensors, and
stimuli-responsive biological applications. The ability of thermo-responsive
biopolymers to modulate their physical and chemical properties under specific
environmental conditions enhances drug stability, bioavailability, and targeted release.
By fine-tuning their phase transition temperatures, these materials can be tailored for
specific applications, such as injectable hydrogels, smart coatings, and encapsulation
matrices for bioactive compounds.

This study was focused on the synthesis and characterization of cross-linked dextrin
octenylsuccinate-graft-poly(N-isopropylacrylamide) copolymers, utilizing poly(N-
isopropylacrylamide) as thermo-responsive segment and N,N'-
methylenebisacrylamide as cross-linking agent. Four dextrin octenylsuccinates of
different composition were synthesized by varying OSA content (4.37 %, 6.82 %, 8.05
%, and 10.67 %). The grafting and cross-linking reactions were carried out in an
aqueous medium using free-radical mechanism.

The synthesized thermo-responsive copolymers were extensively analyzed using
Fourier-transform infrared spectroscopy to confirm structural modifications,
thermogravimetric analysis to determine thermal stability, and dynamic light scattering
DLS to investigate the properties of the aqueous dispersions. Since the transportation
of bioactive compounds using biopolymeric matrices relies on their ability to
encapsulate and release various substances — such as pharmaceuticals, nutrients,
and functional additives — a swelling study was performed in simulated biological
media, including gastric fluid, intestinal fluid, and blood plasma. The experimental
results demonstrated that the synthesized cross-linked copolymers exhibited distinct
thermo-responsive behavior. Upon reaching a lower critical solution temperature of
31-33 °C, the aqueous solutions of the copolymers underwent phase separation
indicating conformational transition of the copolymers in water. The degree of cross-
linking and OSA content significantly influenced the swelling properties of the
copolymers in different media. Additionally, the ability of these materials to transition
between hydrophilic and hydrophobic states based on temperature changes provides
a promising approach for targeted and sustained drug release, particularly in
environments with physiological temperature variations.
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Mg/Al sluoksniuoty dviguby hidroksidy (SDH) sintezé ir savybiy
nustatymas

Gabija Navasinskaité, Denis Sokol, Gabrielé Klydziuté, Aivaras Kareiva
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas,

Sluoksniuotieji dvigubi hidroksidai (SDH) - klasé sintetiniy moliy, savo struktiroje
turin€iy katijoninius ir anijoninius sluoksnius. Katijoniniai sluoksniai sudaryti iS metaly
hidroksidy turi | brucitg panaSig struktlrg, o vandens ir anijony suformuoti
tarpsluoksniai uztikrina krivio pusiausvyrg. Sluoksniuotieji dvigubi hidroksidai -
medziagos, kurias nesudétinga sintetinti ir modifikuoti, norint iSgauti reikiamas
savybes. Katijoninius sluoksnius galima formuoti i$ daugybés metaly deriniy, suteikti
reikiamy savybiy legiruojant arba keiciant tarpsluoksnyje esancius anijonus. Sio tyrimo
tikslas - susintetinti MgsAl1(OH)y, Mgs-xAgxAl1(OH)y, ir MgsAl1-xCrx(OH)y SDH ir istirti
gauty medziagy strukttrg bei savybes.

Mg/Al SDH sintetinami bendrojo nusodinimo metodu. Reikiamomis proporcijomis
sumaisyti Mg ir Al nitraty tirpalai létai laSinami j natrio karbonato tirpalg, kurio pH
palaikomas lasSinant NaOH, susintetinta medziaga brandinama 80°C temperatiroje.
SDH su Cr sintetinamas tokiu pat badu, tik dalis aliuminio nitrato pakeic¢iama Cr(NO3)3
arba CrQOgs tirpalu. SDH su Ag sintezé atliekama naudojant i$ anksto paruostg Mg/Al
SDH, kuris uzpilamas AgNOs tirpalu ir 15 minuciy maiSomas 80-100°C temperatiroje.
Temperatira palaikoma hidroterminio reaktoriaus arba kaitlentés pagalba.

AP* jony pakeitimas Cr®** jonais katijoniniame SDH sluoksnyje buvo sékmingas.
Rentgeno difrakcinés analizés duomenys rodo, kad reakcijos metu nesusidaré jokiy
papildomy faziy, nepriklausomai nuo to, kokia medziaga naudojama kaip Cr $altinis.
Mg?* jony pakeitimas Ag* jonais buvo nesékmingas.
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water samples
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Cadmium contamination presents significant environmental and health concern.
Cadmium can damage kidneys, bone structures, and respiratory system and is a
known carcinogen. The use of cadmium in various industries generates waste, which
can contaminate environments and allow the metal or its ion to enter human body.
Therefore, developing methods to detect cadmium in different systems is essential. In
the case of water, several types of sensors have been implemented for cadmium
detection. Electrochemical sensors, known for being cost-effective, reliable, and easy
to use, are one the best option. The choice of material for these sensors is crucial, and
2D nanostructures called MXenes are among the best candidates due to their
favorable characteristics. In this study, we designed a sensor based on the interaction
between MXenes and cadmium ions to determine cadmium concentrations.

Drop-casting of MXenes+Nafion mixture on the glassy carbon electrode surface was
used as a sensor preparation procedure. Differential pulse voltammetry was used to
determine selectivity, sensitivity, and the limit of detection (LOD), as well as to examine
various sensing dependencies. Acetic buffer solution (ACB) was used as the medium
for cadmium detection. To evaluate stability, sensors were prepared simultaneously
and tested at one-week intervals over a four-week period.

Cadmium detection was depended on temperature and pH. At pH 4.5 at room
temperature, the sensor achieved a sensitivity of 5.11 pA/(uM-cm?) and an LOD of
0.82 pyM, within a concentration range of 1.03 — 27.53 uM. The sensor maintained
relatively stable performance for three weeks, with a gradual decline in sensitivity due
to oxidation of MXenes. The sensor was also evaluated for its performance in real-
world water samples, showing high reliability and accuracy in detecting cadmium ion
in Vilnia river, Sudervé lake and Vilnius green lakes.

In conclusion, the developed sensor demonstrated high sensitivity and reliability,
successfully detecting cadmium concentrations in various water samples. Although its
LOD is too high for detecting cadmium in drinking water, it is suitable for use in
industrial areas where cadmium concentrations tend to be higher.
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Preparation and functionalization of gold nanorods for
bioconjugation applications
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Science

Gold nanorods (AuNRs) are rod-shaped nanoparticles that have gained significant
attention recently. Their unique one-dimensional shape and tunable plasmonic
properties make them valuable for various applications. As synthetic methods were
developed, researchers began attaching various materials to AUNRSs. This approach
aims to enhance their plasmonic properties and explore cutting-edge technologies
(Zheng et al., 2021). Once researchers have achieved a reasonable size control and
monodispersity level, the next step is shape control. This involves synthesizing non-
spherical nanoparticles, where the size and other topological features can be tailored
through careful selection of experimental conditions. A significant challenge in
applying bioconjugates is achieving stable and efficient bioconjugation while
preserving their structural integrity and functionality. Traditional functionalization
methods often face issues such as aggregation, ineffective attachment of
biomolecules, and degradation of optical properties (Vedhanayagam et al., 2022).

This study aims to develop an optimized method for synthesizing and functionalizing
gold nanorods for further bioconjugation. AuNRs with varying aspect ratios were
successfully synthesized using a seed-mediated growth method by adjusting the
concentration of silver nitrate and systematically varying the concentrations of AQNOs.
Furthermore, the synthesis of AUNRs with a high aspect ratio was achieved. These
nanorods exhibited longitudinal surface plasmon resonance (LSPR) peaks in the
range of 1000 to 1200 nm. The increase in aspect ratio was observed through
scanning electron microscopy (SEM) and UV-Vis spectroscopy, which showed a
progressive elongation of the nanorods with a controlled size distribution. Surface
modification methods were employed to create nanocomposites of AuNRs with
MXenes and/or polymers.
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NiPdPt nanozimo taikymas kuriant pirmos kartos amperometrinj
jutiklj skirtg gliukozés koncentracijos nustatymui

Austéja Orintaité, Asta Kausaité-Minkstimiené
NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medziagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Cukrinis diabetas — klastinga liga, kurios valdymui bdtina nuolatiné gliukozés
koncentracijos kraujyje stebésena. Pagal gliukozés kiekio kraujyje kitimo tendencijas
galima atitinkamai taikyti gydymo priemones, siekiant palengvinti Sios ligos eigg bei
iSvengti su cukriniu diabetu susijusiy komplikacijy. Dél nesudétingo veikimo principo,
didelio jautrio ir atrankumo, gliukozés kiekio nustatymui plaCiai taikomi
amperometriniai biologiniai jutikliai. Sie biologiniai jutikliai iSmatuoja elektros srove
sugeneruotg deél indikatorinio elektrodo pavirSiuje imobilizuotos gliukozés oksidazes
(GOx) katalizuojamos gliukozés oksidacijos molekuliniu deguonimi.

Siekiant patobulinti biologiniy jutikliy analizines charakteristikas, greta Kkity
nanomedZziagy, vis dazniau naudojami nanozimai — fermenty katalizines savybes
imituojancios nebaltyminés kilmés nanomedZzZiagos, kurios, prieSingai nei fermentai,
pasizymi atsparumu Zalingam aplinkos poveikiui, pavyzdziui, temperattros ar pH
pokyé&iams. Siy medziagy sintezé ir gryninimas reikalauja maziau laiko bei finansiniy
sgnaudy lyginant su fermentais. Be to, fermento ir nanozimo kombinacija leidzia
Zenkliai padidinti biologinio jutiklio stabilumg bei analizinio signalo dydj, taip pat
padeda iSvengti nepageidaujamos elektrochemiskai aktyviy pasaliniy medziagy jtakos
biologinio jutiklio analiziniam signalui.

Siame darbe susintetintos NiPtPd nanodalelés, kurios kartu su GOx panaudotos
amperometrinio gliukozeés biologinio jutiklio kGrimui. Taip pat atlikti Sio biologinio jutiklio
indikatorinio elektrodo paruosimo sglygy optimizavimo tyrimai.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-MIP-24-
7.
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Ledyno pakras¢€io fliuvioglacialinés sedimentacijos zony ypatybés
Ryty Lietuvoje
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Tyrimo tikslas — iSsiaiSkinti paskutinio apledéjimo Baltijos stadijos ledyno krastiniuose
dariniuose jsiterpusiy deltos formos fliuvioglacialiniy nuoguly dariniy susidarymo
mechanizmg ir sedimentacijos salygas. Taip pat siekiama nustatyti, ar Siy dariniy
susidarymas galéjo bati susijes su ledyno lieZuviy sléniais, kurie tirpstant ledynui
sudaré salygas fliuvioglacialinei lygumai formuotis. Pagrindiné taikoma metodika —
sedimentologiné analizé, kurios metu analizuotos nuoguly struktiros ir tekstaros.
Atlikti sluoksneliy polinkio kampo ir krypties matavimai, siekiant nustatyti nuogulas
transportavusiy paleosrauty kryptis bei jy dinamikos poky€ius. Taip pat atlikta
geomorfologiniy duomeny analizé, pasitelkiant LIDAR duomeny pagrindu sukurtg
skaitmeninj reljefo modelj (DTM). Papildomai informacijai gauti naudota archyviniy
greziniy analizé, padedanti jvertinti fliuvioglacialiniy nuoguly storymés iSsidéstymg
erdvéje.

Gauti preliminarts rezultatai rodo, kad tirtose vietovése Moléty ir Utenos apylinkése,
fliuvioglacialiniy nuoguly iSplitimo zonoje, vertikaliame pjovyje dominuoja panasi
litologija. VirS moreninio pagrindo, jei jis aptinkamas, dazniausiai slugso jvairaus
stambumo kryzmiskai jkypai sluoksniuoto zvirgzdingo smélio sluoksniai, kuriy storis
svyruoja nuo keliy iki keliolikos metry. Didzigjg fliuvioglacialiniy nuoguly storymés dalj
sudaro ir smulkaus horizontaliai bei jkypai sluoksniuoto smélio bei subhorizontaliai
sluoksniuoto zvirgzdo persisluoksniavimas. Jis rodo dinamiskg pulsuojanciy ledyno
tirpsmo vandens srauty kaitg. Daugeliu atvejy fliuvioglacialine storyme dengia
diamikto — masyvios teksturos zvirgzdingy, molingy nuoguly sluoksniai.

Apie tai, kad tyrimo apylinkése tirpstant ledynui vyko skirtingi sedimentaciniai procesai,
liudija zemiau 2zvirgzdingos fliuvioglacialinés storymés aptinkami smulkaus, gerai
iSraSiuoto smelio sluoksniai. Jie kartais bina atskirti ryskiu eroziniu pavirSiumi nuo
auksciau esanciy zvirgzdingy nuoguly. Visos fliuvioglacialinés nuogulos iSlaiko
dominuojandig Siaurés ryty (SR), ryty (R) arba pietrygiy (PR) kryptj. Tai patvirtina jy
sgveikg su ledynu, atitinkanCig jo judéjimo kryptis (prieSingas atsitraukimui).
Fliuvioglacialiniy nuoguly storymés sandara ir litologinés ypatybés rodo, kad tirpstant
ledynui tirtose apylinkése vyko jvairis sedimentaciniai procesai. Aptiktas smulkaus
smélio persisluoksniavimas su zvirgzdingomis nuogulomis leidZia daryti prielaidg apie
kintanCias srauty hidrodinamines saglygas ir galimg sgveikg su ledyno liezuviy
suformuotais paleosléniais. Geomorfologiné analizé rodo, kad fliuvioglacialiniy
nuoguly iSplitimas erdvéje ir jy morfologinés ypatybés galéjo formuotis veikiant
jvairiems veiksniams, tarp kuriy — ledo bloky palaidojimas ir klimato sglygy pokyciai
ledyno pakrascCio zonoje. Preliminards tyrimo rezultatai leidzia manyti, kad Moléty ir
Utenos apylinkése esantys fliuvioglacialiniy nuoguly telkiniai sudaro vientisus
kompleksus, kuriuose sedimentacija vyko veikiant Siaurés ryty — pietryCiy krypties
ledyno tirpsmo vandens srautams, o jos pobddj galéjo lemti anksCiau susiformave
paleosléniai.
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2-Alkeniltioimidazoly elektrofilinés ciklizacijos reakcijy tyrimas

Martyna Paulauskaite, leva Zutaute
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Junginiai, turintys imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmentg, pasizymi jvairiomis
biologinémis savybémis. Sie junginiai yra chemiskai stabilds ir geba specifiskai jungtis
su jvairiomis biomolekulémis, todél yra placiai taikomi moksliniuose tyrimuose dél jy
potencialaus panaudojimo kuriant vaistus.

Dazniausiai imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmento susidarymg apima nukleofilinio
pakeitimo arba kondensacijos reakcijos, kurios reikalauja keliy sintezés etapy.
Pastaruoju metu populiarus budas sintetinti heterociklines sistemas tapo alkiny
elektrofily inicijuojamos nukleofilinés ciklizacijos reakcijos. Siuo metodu galima ne tik
efektyviai formuoti imidazo[2,1-b][1,3]tiazino Ziedus, bet ir pasiekti gerg reakcijos
selektyvumg bei didele iSeigg. Taciau 2-alkeniltioimidazoly elektrofily inicijuojama
ciklizacijos reakcija yra labai mazai tyrinéta. Tikétina, kad Siy junginiy ciklizacijos
reakcijose gauti heterociklai pasiZzymés naujomis cheminémis savybémis ir biologiniu
aktyvumu. Taigi Siame tyrime 2-cinamiltiobenzimidazolas buvo pasirinktas kaip
modelinis junginys ciklizacijos reakcijos sglygoms optimizuoti bei iStirti reakcijos eigg
ir susidaranciy produkty struktdra.
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Dvifunkciniy Hsp90 Saperono slopikliy, turin€iy rezorcinolio ir
benzimidazolo fragmentus, sintezé ir aktyvumo tyrimas

Vilius Petraska, leva Zutauteé, Algirdas Brukstus
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Hsp90 (angl. Heat Shock Protein) yra molekulinis Saperonas, priklausantis Siluminio
Soko baltymy Seimai. Jo molekuliné mase siekia apie 90 kDa ir jis sudaro mazdaug 1-
2% visy lgstelése randamy baltymy (Chen et al, 2006). Hsp90 atlieka svarby vaidmen]
uztikrinant kity baltymy susilankstymg, stabilizavimg streso salygomis bei jy
degradacijg. Vézinése Igstelése Sis baltymas dalyvauja metastazés, proliferacijos ir
kituose augimo procesuose, todél jis tapo reikSmingu taikiniu vézZiniy ir
neurodegeneratyviniy ligy gydyme (Al-Jarrah et al., 2014). Tyrimai parodé, kad N-galo
domene esanti ATP kiSené yra kritiné Hsp90 funkcionavimui, o jos slopinimas sutrikdo
baltymy brendimg ir véziniy Igsteliy dauginimasi. Viena iS Hsp90 slopikliy grupiy yra
junginiai, turintys rezorcinolio fragmentg. Siai junginiy grupei priklauso ir Onalespibas
— slopiklis, sékmingai uzbaiges klinikinius tyrimus. Remiantis Sio junginio bei kity
Hsp90 slopikliy struktarinémis savybeémis ir siekiant padidinti aktyviy junginiy
selektyvumg bei saugumg, buvo atliktos izopropilgrupés ir izoindolino modifikacijos.
Heterociklinis fragmentas buvo pakeistas benzimidazolu, o izopropilgrupé — erdviskai
didesnémis ciklopentano bei arilo grupémis.

Darbo metu susintetinta septyniolika potencialiy Hsp90 slopikliy reakcijg atliekant
mikrobangy reaktoriuje. Nustatyta, jog optimalios tokios sintezés salygos vykdant jg
be tirpiklio yra 170 °C MW, 10 min, naudojant 1,1 ekv. organinés riigsties.

References

Chen, B., Zhong, D., & Monteiro, A. (2006). Comparative genomics and evolution of the HSP90 family
of genes across all kingdoms of organisms. BMC Genomics, 7(1), 156.

Al-Jarrah, M., Erekat, N., & Al-Khatib, A. (2014). Heat shock protein 90 is a potential therapeutic
target for ameliorating skeletal muscle abnormalities in Parkinson’s disease. Neural Regeneration
Research, 9(6), 616.

86



Elektrony pernasa pasizymingéiy
(9-fluoreniliden)malononitrilo dariniy sintezé ir savybiy tyrimas
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Elektrony transportiné medziaga (ETM) yra svarbus fotovoltiniy prietaisy
komponentas, palengvinantis fotogeneruoty elektrony pernasg iS fotoaktyvaus
sluoksnio | katodg. Dazniausiai Sio sluoksnio formavimui yra naudojamas fulerenas
C60. Pastaruoju metu, kaip alternatyva fulerenui C60, dél pigiy reagenty ir paprastos
sintezés didelj susidoméjimag kelia organinés ETM. Vienas i$ organiniy puslaidininkiy
panaudojimo privalumy — tai galimybé konstruoti lengvus ir lankscCius prietaisus (Lian
et al., 2018; Zhang et al. 2020).
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1 pav. ETM V1682, V207 ir V1683 sinteze.

Siame darbe, taikant trijy stadijy sinteze, buvo gauti nauji ETM V1682, V207 ir V1683
(1 pav.) bei istirtos Siy medziagy terminés, optinés ir fotoelektrinés savybés. ISmatavus
naujy organiniy puslaidininkiy V1682, V207 ir V1683 dreifinj elektrony judrj buvo
pastebéta, kad judris mazéja, kai molekuléje didéja atstumas tarp dviejy (9-
fluoreniliden)malononitrilo chromofory (1 lentelé).

1 lentelé. Naujy ETM elektrony dreifinis judris

ETM d 1(0) 4(1-10% V/em)
[um]? [cm?/Vs]° [cm?/Vs]°
V1682 2,4 1,5-10 9,6-10*
V207 2,4 1,3-10° 6,9-10*
V1683 3,2 - ~7-106

aUzgarinto puslaidininkio storis; Pelektrony dreifinis judris nuliniame lauke; elektrony dreifinis judris esant
1-108 V/cm stiprio elektriniam laukui.
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4-(7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)anilino sintezé ir modifikavimas

Polina Pylskaja, leva Zutauté
Vilniaus universiteto Chemijos ir Geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Baltymy agregacijos ir amiloidy susidarymo tyrimai yra vis labiau aktualts dél jy rySio
su jvairiomis neurodegeneracinémis ir sisteminémis ligomis, tokiomis kaip Alzheimerio
liga, Parkinsono liga ir 2 tipo cukrinis diabetas. Amiloidiniy fibriliy susidarymas yra
vienas i$ pagrindiniy Siy ligy prieZasciy, todél veiksmingy agregacijos slopikliy paieska
yra itin svarbi mokslo ir medicinos srityse. Naujausi tyrimai rodo, kad
imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniai gali bati perspektyvias amiloidy agregacijos
moduliatoriai. Siekiant praplésti tiriamy junginiy imtj, Siame darbe buvo atliekama
4-(7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)anilino sintezé ir amino grupés modifikavimas.
Taikytas sintezés metodas apima auksu inicijuotg ciklizacijos reakcijg, kurios metu is
atitinkamo 2-alkiniltioimidazolo susidaro 4-(7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)anilinas.
Véliau anilino grupé modifikuojama karbamato fragmentais, naudojant tinkamus
elektrofilinius reagentus. Sio tyrimo rezultatai suteiks vertingos informacijos apie
modifikuoty imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniy stabilumg ir chemines savybes, kurios
gali tureéti jtakos jy aktyvumui biologinése sistemose.
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3D spausdinimo technologijoje naudojamy plastiky sgveika su
vandens terpe: QCM ir elektrocheminiai tyrimai

Deivis Plausinaitis, Evelina Vaicekauskaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto, Chemijos institutas, Fizikinés chemijos katedra

jmanoma operatyviau modifikuoti laboratorijoje naudojamas tyrimo sistemas.
PavyzdZziui, kuriant chemo- bei bio-jutiklius yra bdtina jau konstravimo eigoje keisti
tokio jutiklio konfigdiracijg ar jo dalj arba visa jutiklio cele. Siuo metu tokiam tikslui kaip
tik gali bati pritaikyta 3d spausdinimo technologija. TacCiau Siuo budu pagamintos
jutiklio dalys, kurios tiesiogiai kontaktuoja su darbiniu tirpalu, gali uztersti tiek patj
darbinj tirpalg, tiek ir jutiklio pavirSiy. UzterSimas gali vykti tomis medziagomis, kurios
tirpsta plastikui kontaktuojant su darbiniu tirpalu. Tai gali bati jvairGs priedai, tokie kaip
plastifikatoriai ar dazikliai, taip pat monomerai bei oligomery grandys.

Todél Siame darbe mes tyréme dazniausiai naudojamy 3d spausdinimo plastiky
pritaikomumg elektrocheminiy sistemy dalims, kurios kontaktuoja su tiriamaisiais
tirpalais, gaminti. Siuo metu dazniausiai taikomos dvi, komerci$kai lengvai prieinamos,
3d spausdinimo technologijos: iSlydyto termoplastiko liejimo (Fused Deposition
Modeling, FDM) bei fotopolimerizacijos (pavyzdziui Digital Light Processing, DLP).
Todél savo eksperimentuose mes taikeme PLA, PET-G, ASA, PP termoplastikus bei
skirtingas fotopolimerines dervas: standartinio tipo, ABS tipo, augalinés kilmés ir dervg
tirpe vandenyje.

Eksperimentinis darbas buvo vykdomas dviem etapais. Pirmame etape, taikydami
kvarco kristalo mikrosvarstykliy metodg (QCM) mes tyréme plastiky pavirsinio tirpimo
greitj vandens terpéje. Tuo badu, priklausomai nuo medziagos, QCM jutiklis buvo
padengiamas pasirinkto plastiko plonu sluoksniu ir patalpinamas | hermetiskg cele.
UZpildzius cele dejonizuotu vandeniu buvo stebimas QCM jutiklio rezonansinio daznio
pokytis, kuris yra tiesiog proporcingas plastiko sluoksnio maseés pokyciui. Antrame
eksperimenty etape buvo atliekami Au elektrodo, esancio kontakte su tiriamo plastiko
celéje esangiu tirpalu, uzsiter§imo tyrimai. Siam tikslui buvo taikomi elektrocheminio
impedanso spektroskopijos (EIS) bei ciklinés voltamperometrijos (CV) metodai.

Atliekant QCM tyrimus buvo pastebéta, kad suformavus Au pavirSiuje apytikriai 0.3
pum storio polimero sluoksnj, 12 val. bégyje jo masé sumazédavo vidutiniSkai 60 %.
Labiausiai toks efektas pasireik8davo naudojant vandenyje tirpy fotopolimera.
Maziausias masés pokytis stebétas naudojant standartinio tipo fotopolimerg. Tuo
tarpu i$ EIS matavimy buvo pastebéta, kad Au elektrodo dvigubo elektrinio sluoksnio
talpa 0,1M NasPOa4 + 0,1M Na2SOa4 vandeniniame tirpale (pH7) kontaktuojan€iame su
pasirinktu plastiku 24val., sumazéja vidutiniSkai 50 %. Tai parodé Au elektrodo
aktyvaus ploto sumazéjima, jvykusj dél medziagy, kurios difunduoja | tirpalg nuo
plastiko pavirSiaus, adsorbcijos.

Tuo budu Sie matavimai i§ dalies patvirtino pradinius nuoggstavimus, kad dél
vykstancio 3d plastiky tirpimo gali uzsitersti tiriamieji tirpalai bei jutikliy pavirSiai.
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Ketvirtoje padétyje cikliniais aminais ir amidais modifikuoty 6-
chlorrezorcinoliy sintezé

Ugnius Popovas, leva Zutauteé
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Hsp90 (angl. Heat Shock Protein) yra vienas svarbiausiy molekuliniy Saperony,
dalyvaujanciy daugiau nei 300 klienty baltymy brendimo reguliavime. Daugelis iS jy
yra glaudziai susije su sunkiai gydomomis ligomis, tokiomis kaip veézys,
neurodegeneracinés, infekcinés ligos. Dél Sios priezasties Hsp90 yra reikSmingas
taikinys baltymo sintetiniy slopikliy paieSkose. Vienas i$ pagrindiniy jo farmokofory yra
rezorcinolio fragmentas, kuris dél susidaranciy vandeniliniy rySiy tarp jo hidroksigrupiy
ir baltymo N-terminalio domeno amino rigsties Asp93, sloping Hsp90 veikimg, todél
Sig struktdrg turintys junginiai yra plac€iai naudojami kuriant antros kartos slopiklius.

Siekiant surasti naujas struktiras, kurios gerinty rezorcinoliniy dariniy slopinimo
savybes, buvo nuspresta susintetinti rezorcinolio fragmentg turin€ius amidus ir
aminus. Bazine struktdra pasirinktas 4-chlorrezorcinolis.

Pirmajame etape | SesStg 4-chlorrezorcinolio padétj buvo jvesta aldehido grupé.
Antrame etape, zinant tolimesnius zZingsnius, metiljodidu uzblokuotos hidroksigrupes
4-chlorrezorcinolyje. TreCiame etape sintezé Siek tiek iSsiSakoja, kadangi aldehidas,
naudojant kalio permanganato junginj, oksiduotas iki rigsties, o tada kondensuotas
su tiksliniais aminais ir gaunami amidai. Kitas kelias - aldehidas suredukuotas iki
alkoholio. Alkoholis dviejy stadijy reakcijoje bromintas su fosforo tribromidu ir iSkart
vykdomas nukleofilinis pakeitimas su tiksliniais aminais.
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PietrycCiy Baltijos juros bangy rezimas: vizualiniy stebéjimy ir WAM
modelio lyginamoji analizé

Donatas Pupienis®?, PranciS§kus Brazdzilinas'
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas
2Gamtos tyrimy centras, Geoaplinkos tyrimy laboratorija

Atsizvelgiant | Zmonijos poreikius, siekiant uztikrinti saugig laivininkyste ir krovag
uostuose, véjo jégainiy parky sklandy vystyma, zinoti tik vidutinj bangos aukstj jau
nebepakanka. Dar didesnj susidoméjimg kelia, kokie bangy parametrai gali bati audry
metu, kai jos néra stebimos. Baltijos juros bangy stebéjimai ties Lietuva buvo pradéti
XX a. viduryje, taciau iki Siol jauCiamas patikimy bangy rezimo duomeny trGkumas.
Tyrimo tikslas — palyginti PietryCiy Baltijos jaros vizualiniy stebé&jimy ir WAM modelio
1980-2024 mety bangy metinius, meénesinius ir ekstremaliy audry metu gautus bangy
aukscio, periodo ir krypties parametrus bei uzpildyti esamas ziniy spragas susijusias
su bangy rezimu.

Tyrime analizuojami vizualiniy bangy stebéjimy ir Baltijos juros bangy WMA 4.7
modelio 1980-2024 mety duomenys. Vizualiniai bangy stebéjimai atliekami
Melnragéje. Stebéjimo taskas yra nutoles 0,5 km nuo kranto, jiros gylis Cia siekia 7
metrus. Stebéjimy metu 6, 12 ir 18 val. fiksuojami bangy aukstis, kryptis ir periodas.
Bangy modelyje pateikiami valandiniai momentiniai bangy aukscio, krypties ir periodo
modelio duomenys, kuriy erdviné skiriamoji yra 1 jarmylé. Bangy modelio iSvesties
duomenys paremti ERA 5 meteorologinio modelio reanalizés duomenimis.
Palyginimui buvo atrinkti sumodeliuoti bangy duomenys i$ tasko, kuris yra arCiausiai
vizualiniy bangy stebéjimo posto. Modelio taskas yra 1 km atstumu nuo kranto, o jliros
gylis — 8,5 metro. Darbe analizuojami daugiameciai vidutiniai ir ekstremaliy audry metu
nustatyti bangy parametrai.

Palyginus daugiamecius vizualiniy bangy stebéjimy ir modelio krypties duomenis
nustatyta, kad abiem atvejais dominuoja SV, V, PV krypties bangos, tadiau jy
pasikartojimas atitinkamai siekia 56,0 ir 82,5 %. Modeliuoti bangy rezultatai pasizymi
mazesne krypcCiy jvairove. Daugiametis vidutinis bangy periodas apskaiCiuotas iS
vizualiniy bangy stebéjimy ir modelio duomeny, atitinkamai siekia 7,1 ir 6,0 sekundes.
Vidutinis maksimalus bangy aukstis remiantis abiem metodais sieké 5 metrus.
Lyginant atskiry audry duomenis, sumodeliuoty bangy maksimalus aukstis sieke 9,6
m, o vizualiniy stebéjimy metu stebétas tik 6,5 m bangy aukstis. Toks neatitikimas
sietinas su vizualiniy stebéjimy metodika, kadangi vélyvg rudenj ir ziemg bangy
stebéjimai vykdomi tik 12 val., o modelis pateikia valandinius duomenis. Remiantis
modelio rezultatais, nustatyta statistiSkai nepatikima bangy vidutinio aukScio
mazéjimo tendencija. PrieSingos patikimos bangy vidutinio aukscio didéjimo
tendencijos (p<0,05), nustatytos remiantis vizualiniy bangy stebéjimo duomenimis.
Taciau zymas vizualiniy stebéjimy metu nustatyti bangy auk3cio pokyciai fiksuojami
tik nuo 2014 mety, kai vidutinis bangy aukstis padidéjo 0,3-0,4 metro. Kadangi
stebéjimo metodika nesikeité, tai Siuos pokycius galima susieti tik su pasikeitusiu
stebétoju. Atsizvelgiant | lyginamosios analizes rezultatus, rekomenduojame bangy
tyrimuose naudoti WMA 4.7 bangy modelio duomenis.
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Placiai funkcionalizuojamy moduliniy supramolekuliniy kavitandy
sintezé

Nojus Radzevicius, Eivydas TrioSka, Edvinas Orentas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Kavitandai — makrociklinés molekulés turinCios didele vidine ertme — turi daug
potencialiy taikymy medicinos, organinés cheminés sintezés bei medziagotyros
srityse. TaCiau dabartinis prieinamy kavitandy pasirinkimas turi nemazai problemy —
ribota geometriné jvairové ir funkcionalizavimo galimybés, sudétingos sintezés bei
auksta simetrija.

Sio tyrimo tikslas yra sukurti sistema, leidZiangig i$ keleto lengvai funkcionalizuojamy
molekuliniy statybiniy bloky sukurti didele jvairove supramolekuliniy kavitandy,
pasizyminciy jvairiomis vidinés ertmés geometrijomis ir dydziais. Funkcionalizuojamos
sritys leisty lengvai modifikuoti jvairias kavitandy savybes, pavyzdziui, tirpumag
poliniuose ar nepoliniuose tirpikliuose bei antrines sgveikas su molekuliniais ‘sveciais’.

Tyrimo metu buvo sékmingai sukurtas tetramerinis kavitandas, kurio monomerai
susideda i§ abiejy biciklo[3.3.1]nonan-2,6-diono  enantiomery, sujungty
ciklokondensacijos reakcijomis su Cz-simetriSkais aromatiniais jungtukais. Monomery
galai funkcionalizuojami prijungiant ureidopirimidinono fragmentus, galinCius
tarpusavyje jungtis vandeniliniais rySiais. Déka Siy sgveiky, monomerai tirpaluose
jungiasi j kryZiaus formos makrociklinius tetramerus, kas buvo patvirtina BMR
spektroskopijos metodais. Tolimesniuose tyrimuose bandoma jterpti funkcines grupes,
padidinancias tirpumg poliniuose tirpikliuose, bei plésti Cz-simetriSky aromatiniy
jungtuky jvairove.
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Skirtingos morfologinés sudéties magnio vitlokito granuliy sintezé,
iStyrimas bei tarpiniy faziy identifikavimas

Ruta Raiseliené, Greta Linkaité, Skirmantas Astramskas, Aivaras Kareiva, Inga

e

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

llgéjantis gyventojy amzius, demografinis augimas lemia didesnj kauly defekty
atsiradima, o kartu didina ir kauly implanty poreikj. Implantologijoje placiai naudojami
kalcio fosfatai (KF), kuriy sintezé dazniausiai vykdoma aukstoje temperatiroje. Auksta
sintezés temperatura padidina gaunamos medziagos kristaliSkuma ir lemia kai kuriy
biokeraminiy medziagy, pvz. magnio vitlokito (Mg-VTL, CaisMgz(HPO4)2(PO4)12),
irima ir taip apriboja jy panaudojimg. Zemo kristaliSkumo KF gali biti susintetinti
Zemoje temperatiroje tirpinimo-nusodinimo sintezés metodu. Siuo metodu gali bati
susintetinti produktai granuliy, kurios ypac placiai naudojamos danty implantologijoje,
pavidale.

Sio mokslinio darbo tikslas — Zemoje temperatiiroje susintetinti Mg-VTL granules
tirpinimo-nusodinimo metodu i$ trijy skirtingos sudéties pradiniy granuliy, istirti jy
susidaryma, struktiirg bei morfologinius skirtumus. Pradiniy granuliy sintezé buvo
vykdoma i$ kalcio sulfato hemihidrato bei skirtingo diamonio vandenilio fosfato ir
magnio vandenilio fosfato kiekio. Produkty granuliy sintezé buvo vykdoma 24 ir 48 val.
80 °C temperaturoje, uzpilant pradines granules natrio divandenilio fosfato ir dinatrio
vandenilio fosfato tirpalais (pradinés granulés sudétyje neturin€ios magnio papildomai
buvo uzpiltos magnio acetato tirpalu).

Granuliy sudéties, morfologijos laike pokyc€iai buvo tiriami Rentgeno spinduliy

difrakcijos (XRD), Furje transformacinés infraraudonyjy spinduliy spektroskopijos
(FTIR) analizés, bei skenuojancios elektroninés mikroskopijos (SEM) metodais.
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Kapiniy kaip miesto zaliyjy erdviy daugiakriterinis vertinimas:
Vilniaus miesto savivaldybés atvejis

Ve -

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Dinamiskas bei nuolat transformuojamas krastovaizdis gali nulemti ne tik pokycius
susijusius su kintan€ia Zmogaus aplinka, bet ir iSkelti naujus klausimus dél
nusistovéjusiy jvairiy erdviy atliekamy funkcijy teisingumo. Zaliosios erdvés bei jy
pasiekiamumas yra itin svarbus faktorius uztikrinantis gyvenimo kokybe miesto
gyventojams. Dél nuolatinés migracijos | miestus, didéja gyventojy skaicius, dél ko
tampa vis sunkiau uztikrinti suteikiamas zaliyjy erdviy paslaugas. Pastaryjy erdviy
trikumas bei besikeiciantis pozidris | kapiniy uzimamas funkcijas visuomenéje, gali
nulemti kapiniy virsmg tampant erdve pritaikyta sglyginei rekreacijai. Tyrimo tikslas —
sukurti kapiniy kaip miesty zaliyjy erdviy daugiakriterinio vertinimo metodikg bei jg
pritaikyti Vilniaus miesto savivaldybés kapiniy atvejui. Daugiafunkcinis pozidris,
kapiniy jveiklinimo kontekste, padeéety iSplésti jau esamg miesty zeldyny tinklg bei
iSsaugoti jy istorine—kultarine verte.

Miesto kapiniy kaip zaliyjy erdviy vertinimo metodikai sukurti svarbiausia buvo
nustatyti pagrindinius kriterijus, kuriais remiantis bty galima jvertinti kapines. Atlikus
literatiros analize, buvo iSskirti trys pagrindiniai kriterijai: rekreacinis potencialas,
gamtiné baklé ir antropogeninis poveikis. Kiekvienas kriterijus susideda i$ rodikliy — i$
viso jy yra 12 (dydis, danga, takai, apkrova gyventojais ir kt.). Sie rodikliai vertina
kapiniy savybes, susijusias su nustatytais kriterijais. Tyrime naudoti ne tik oficialls
valstybiniy jstaigy tvarkomi erdviniai duomenys, bet ir jvairls atviros prieigos Saltiniai,
tokie kaip ,OpenStreetMap®. Kapiniy vertinimo metodikos testavimas buvo atliktas
Vilniaus miesto savivaldybés teritorijoje, dél kokybisky ir lengvai prieinamy duomenuy.
Pries atliekant vertinimg, svarbiausia buvo tinkamai paruosti duomenis iSkelty rodikliy
reikSmiy apskaiciavimui, o tai nebdty jmanoma be GIS programinés jrangos — ArcGIS
Pro ir QGIS. Visi kriterijai, pagal jvestg rodikliy vertinimo skale, sudaro i$ viso 54 balus.
Bendras balas buvo apskai€iuotas sudéjus kiekvieno rodiklio balus.

Apskaiciavus rodiklius ir jvertinus kapines pagal suteiktus balus, nustatyta, kad bendri
rezultatai svyruoja nuo 7 iki 36 baly i$ galimy 54. Daugiausia, po 36 balus, surinko
Antakalnio ir Naslaiciy kapinés bei Vingio parko | ir Il PK kariy kapinés. Maziausiai
baly kapinés vidutiniSkai gavo patogumuy, apsvietimo ir turizmo potencialo srityse —
atitinkamai 0,29; 0,77 ir 0,81 balo. Sios Zemos reikdmés rodo, kad tokio tipo
infrastruktdra kapinése yra reta. Pastebéta, kad geriausiai jvertintos yra didesnio ploto
kapinés, esancios miesto centre arba jo periferijoje. Kapinéms suteikty baly
pasiskirstymag gali lemti ir jy dydis — didesnés kapinés Vilniuje paprastai turi labiau
iSvystytus takus, geresne infrastruktirg, daugiau patogumy bei apSvietimg. Kuo
kapinés didesnés, tuo platesnés teikiamos rekreacinés paslaugos ir daugiau galimybiy
plétoti turizma ar kitas veiklas.
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Cr3*doped YAG and YLUAG synthesis and insight of luminescence
properties

Nerija Ri€kuté, Greta Inkrataité
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Yttrium aluminium garnet (YAG) and yttrium lutetium aluminium garnet (YLUAG) are
synthetic materials that belong to the garnet group. Synthetic garnet was first
discovered in the 1950s, and since then the electronics industry has seen a rapid
development of technologies using synthetic compounds with a garnet structure. YAG
and YLUAG have good mechanical and optical properties. This matrix allows
incorporation in solid solution of luminescent ions such as transition metals (Cr3*).
Chromium doped YAG and YLUAG have different luminescence properties due to their
structural differences and effect on crystal field, they are both widely used in
luminescent systems. YAG is an excellent host for high power solid-state lasers due
to its high density, high thermal stability, relatively efficient luminescence processes
and high quantum efficiency. YLUAG, on the other hand, is often used in phosphor-
converted LEDs and scintillators due to its great optical properties. However, garnets
doped with different amounts of chromium show different results in luminescence
properties. The measurements showed that even a small amounts of chromium
incorporated in garnets indicate luminescent properties such as emission in NIR
region, which is highly significant for applications in NIR-LED construction, horticulture
and theranostics. This enables excellent results in luminescence with only a small
amount of Cr3*,

In the present work, garnets doped with different amounts of chromium have been
synthesised and their structural and luminescence properties were studied. Cr3* doped
YAG and YLUAG were synthesized by the sol-gel method. The phase purity of the
samples was analysed by means of X-ray diffraction. The morphology of the
compounds was evaluated by using scanning electron microscopy.
Photoluminescence properties such as emission and excitation spectra, decay curves,
guantum efficiency have been investigated.
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Investigation of Exfoliated Graphite-(SCN), Composites and Their
Application in Serotonin Sensors

Gintaré Rimkuté!, Greta Melkiinaité!, Justina Gaidukevic'?
1Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Vilnius, Lithuania
2 Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Vilnius, Lithuania

The neurotransmitter serotonin (SER) plays a crucial role in regulating various
complex behaviors, including mood, appetite, sleep, motor activity, pain management,
sexual behavior, and hormone secretion (Moncrieff et al., 2023). Since maintaining a
balanced SER level is vital, its precise detection has become an important aspect of
clinical diagnosis. Electrochemical sensors have emerged as a promising alternative,
offering advantages such as low cost, ease of operation, rapid response, good
sensitivity, and excellent selectivity (Sharma et al., 2018). However, the performance
of electrochemical sensors is greatly influenced by the materials used in their
fabrication. Carbon-based materials have shown great promise in electrochemical
sensors for neurotransmitter detection. Among them, exfoliated graphite (EG) has
gained significant attention because of its beneficial characteristics, such as high
electrical and thermal conductivity, mechanical strength, and low density (Hou et al.,
2021).

The aim of this study was to investigate exfoliated graphite-polythiocyanogen
(EG(SCN)n) composites and use them in electrochemical sensors for SER detection.
First, three graphite precursors with grain sizes of <50 ym, 2149 — <840 ym, and 2000
MM were intercalated with sulfuric acid and heat-treated at a temperature of 800 °C.
The acquired EG samples were modified with conducting polymer polythiocyanogen.
The obtained EG(SCN)n samples were characterized structurally using scanning
electron microscopy (SEM), X-ray photoelectron spectroscopy (XPS), Raman
spectroscopy and were tested as active electrode materials for detecting SER.

SEM micrographs revealed that the layered arrangement observed before
modification was replaced by irregular shape particles and chaotically arranged
individual sheets. XPS confirmed successful nitrogen and sulphur incorporation into
the graphitic structure. The analysis also showed that EG(SCN)n_3, obtained from the
largest graphite grains, had the highest concentration of pyrrolic-N, which enhances
electrical conductivity by adding electrons to the sp? network. Electrochemical analysis
revealed that the sensor constructed with EG(SCN)n_3 demonstrated excellent
sensitivity (5389 yJA mM~! cm~2?) and a moderately low limit of the detection value of
133 nM for the SER analyte.

References

Hou, S., He, S., Zhu, T., Li, J., Ma, L., Du, H., Shen, W., Kang, F., & Huang, Z. H. (2021). Environment-
friendly preparation of exfoliated graphite and functional graphite sheets. Journal of Materiomics, 7(1),
136-145.

Moncrieff, J., Cooper, R. E., Stockmann, T., Amendola, S., Hengartner, M. P., & Horowitz, M. A. (2023).
The serotonin theory of depression: a systematic umbrella review of the evidence. Molecular Psychiatry,
28(8), 3243-3256.

Sharma, S., Singh, N., Tomar, V., & Chandra, R. (2018). A review on electrochemical detection of
serotonin based on surface modified electrodes. Biosensors and Bioelectronics, 107, 76-93.

96



73

Vario rasaly ant popieriaus stabilizavimas

Gusté Rudaityté!, Ausra Ciuladiené?
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2 Lietuvos moksly akademijos Vrublevskiy bibliotekos Dokumenty konservavimo ir restauravimo skyrius

Pereinamyjy metaly jonai, esantys istoriniuose rasaluose, gali padaryti didele zalg
raSytiniams kultiros objektams. Vienas i$ placiausiai naudoty rasaly dél puikiy savo
savybiy, tokiy kaip lengvas pagaminimas, patvarumas ir atsparumas vandeniui buvo
geleZies galo rasalas. Siame rasale be gelezies, taip pat gausu kity pereinamyjy
metaly, ypaC vario. Vario jonai pasizymi dideliu kataliziniu aktyvumu ir skatina
oksidacinj celiuliozés irimg gelezies galo rasalu rasytuose dokumentuose.

Sio darbo tikslas — stabilizuoti vario jonus ant popierinés laikmenos naudojant 2,5-
heksandiolio (2,5-HDO) vandeninj trirpalg. Prie$ tyrimg pagal sengsias receptiras
buvo paruosti skirtingi vario rasalai (juodasis rasSalas su vario sulfatu ir senasis vario
rasalas). Siais rasalais paveikti popieriaus méginiai buvo dirbtinai pasendinti 80 °C, 60
t 5% drégmés kameroje ir istirti, siekiant jvertinti jy cheminius ir fizinius pokycius po
sendinimo. 2,5-HDO poveikis popierinei laikmenai buvo jvertintas taikant Siuos
analizés metodus: skenuojancig elektronine mikroskopijg (SEM), kolorimetrinius ir pH
matavimus bei infraraudonyjy spinduliy Furjé spektroskopijg (FTIR).

Atliktas vario rasaly kompozicijy su 2,5-HDO sendinimo tyrimas parodé, jog naudojant
2,5- heksandiolj sulétinamas celiuliozés oksidacijos procesas. Po sendinimo méginiy
pH vertés sumazéjo nezymiai arba padidéjo, cheminés struktlros pokycCiy nebuvo
identifikuota. Spalvos poky€io matavimai leidzia daryti iSvadg, kad heksandiolis,
nepriklausomai nuo rasalo ir popieriaus rasies, neturi jtakos meginio spalvai.
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Tarp mineralogijos, kristalografijos ir chemijos - doc. dr. Veros
Kotovi€ 100-gsias gimimo metines pasitinkant

Eugenija Rudnickaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto, Geomoksly instituto, Geologijos muziejus

Vera Kotovi€ gimé 1925 mety geguzés 10 d. Vilniuje, tarnautojy Seimoje. Nors buvo
sunkus pokario laikas, ji 1944 metais jstojo j Vilniaus universiteto Chemijos fakulteta,
kurj baigé 1949 metais. Gabi jauna specialisté buvo paskirta dirbti asistente Vilniaus
universiteto Gamtos moksly fakulteto Mineralogijos katedroje, kuriai tuo metu
vadovavo profesorius Mykolas Kaveckis. Profesorius puikiai suprato naujai jsteigtos
Gamtos moksly fakultete Geologijos specialybés moksling ir praktine reikSme.
Rapinosi kvalifikuoty specialisty ruoSimu. Todél jauna perspektyvi specialisté Vera
Kotovi€ kelti kvalifikacijos buvo pasiysta | Leningrado (dabar Sankt Peterburgo)
universiteto Kristalografijos katedrg. Cia ji 1952—-1955 m. mokeési aspirantiroje pas
profesoriy V.Frankg-Kameneckj. Parengé kandidatine (dabar daktaro) disertacijg
»~Junginiy su sfalerito ir viurcito struktira izomorfizmo ir priverstinés mineralizacijos
klausimu”, kurig sékmingai apgyné 1955 metais.

Grjzusi j Vilniaus universiteto Mineralogijos katedrg éjo docentés pareigas.
Aspirantdroje jgytos zinios dar labiau priartino jg prie geologijos, leido jsisavinti
sudétingas geologinio turinio disciplinas. Ji sékmingai skaité kristalografijos,
mineralogijos, geochemijos kursus, vedé Siy discipliny laboratorinius darbus,
vadovavo studenty diplominiams darbams (virs§ 20 baigiamujy darby), lauko praktikai.
Be to, skaité kristaly chemijos kursg Chemijos fakulteto studentams. IS jos skaityty
specialiy kursy ypa¢ svarbi buvo rentgenometrijos disciplina, padéjusi pagrindus
naujai perspektyviai molio mineraly tyrimo krypcCiai Lietuvoje. Jos déka katedroje
jdiegtas rentgenografijos tyrimo metodas, kurj Lietuvos gelmiy tyrimams placiai
naudoja geologai. Nuo 1960 mety vykdé mokslo tiriamajj darbg — nagrinéjo mineraly
izomorfinius pokycius. 1963 metais jai buvo suteiktas docento mokslinis vardas.

Svarbig vietg jos darby tarpe uzima Lietuvos ir Kaliningrado srities triaso uolieny
geocheminiy elementy bei molio mineraly asociacijy pasiskirstymo deésningumy
tyrimai. Nagrinédama raudonspalviy moliy granulometrine sudétj, karbonatiniy,
sulfato-natrio-chloro jony koncentracijg, ji nustaté sulfato jony koncentracijos
priklausomybe nuo paleogeografiniy salygy, atliko Siy uolieny pjaviy gretinimag. Tyrimo
duomenys buvo apibendrinti habilitacinéje daktaro disertacijoje, kuri dél ligos nebuvo
uzbaigta. Yra paskelbusi apie 30 moksliniy straipsniy. Dauguma jos moksliniy
straipsniy (vienos ar su bendraautoriais) publikuoti Zurnale “LTSR auk$tyjy mokykly
mokslo darbai. Geografija ir geologija”. Taip pat rasé ir molio mineraly nustatymo
metodikos, ir mokslo istorijos klausimais. Docenté dirbo studenty grupiy kuratore,
buvo vyriausiosios enciklopedijos redakcijos moksline konsultante, parasé daug
enciklopediniy straipsniy, buvo Tarpzinybinio litologijos komiteto Pabaltijo skyriaus
nare. Tiek bendradarbiai, tiek studentai prisimena docente Verg Kotovi¢ kaip ramaus
bldo moterj, pasizymeéjusig inteligencija, labai taktiSku elgesiu su studentais. Ji buvo
pareiginga, kukli, gerai sutardavo su kolegomis. Todél buvo visy gerbiama.

Miré 1980 mety rugpjuacio 27 d. Palaidota Liepkalnio kapinése Vilniuje.
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Karbazolo fragmenta turinéiy mélyny OLED spinduoliy sintezé

Gabija Sergejevaité!, Jonas Zurauskas!, Gediminas Kreiza?, Edvinas Orentas!
1Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas, Organinés chemijos katedra
2Vilniaus universiteto Fizikos fakulteto Fotonikos ir nanotechnologijy institutas

s e v s

naudojami iSmaniyjy prietaisy ekranuose ir apSvietime, visgi mélyni spinduoliai néra
pakankamai efektyvas ir stabilds. Didéjanti technologijy paklausa skatina ieSkoti naujy
medziagy, pritaikomy OLED prietaisuose.

Sio tyrimo metu mélyni OLED spinduoliai buvo sintetinami naudojant donoro karbazolo
ir akceptoriaus bipiridino arba izoftalonitrilo fragmentus. Gauti OLED spinduoliai
charakterizuoti UV-VIS spektroskopija ir preliminariai jvertintos jy taikymo OLED
sluoksniuose galimybés. Tyrinéty OLED spinduoliy veikimas paremtas termiskai
aktyvuota uzdelstgja fluorescencija (TADF, angl. thermally activated delayed
fluorescence), kurios metu singuletiné busena atkuriama iS tripletinés, vykstant
atgalinei interkombinacijos konversijai (RISC, angl. reverse intersystem crossing).
Toks procesas galimas, jeigu HOMO ir LUMO orbitalés yra lokalizuotos. Siuo atveju
orbitaliy lokalizacijg skatina metil pakaitas, esantis ant karbazolo, kuris didina sukimo
kampag tarp donoro ir akceptoriaus fragmenty.
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Mn®* jonais legiruoto Srs(POa)sF sintezé ir optiniy savybiy tyrimai

Jonas Stadulis, Artaras Katelnikovas, Aleksej Zarkov
Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Sparciai tobuléjant technologijoms, auga ir naujy medziagy poreikis. Vienos is jy —
liuminescencinémis savybémis pasizymincios optinés medziagos, kurias dazniausiai
sudaro optikai aktyviais jonais legiruojamos matricos. Siai grupei priklausandios
medziagos turi platy pritaikymg jvairiose srityse, pavyzdziui, LED Sviestuvuose,
lazeriuose, optiniuose termometruose, manometruose, biomedicinoje ir t.t. Siame
darbe pasirinktas stroncio fluorapatitas (Srs(POa)sF; SFAp) dél stroncio Sarminiy
savybiy bei struktdroje esanciy P°>* jony gali stabilizuoti ir optiskai aktyvius Mn®* jonus,
kurie jprastomis salygomis linke oksiduotis ar redukuotis. Siais jonais legiruotos
struktlros pasizymi placiu suzadinimo ruozu, patenkanciu j NIR-I sritj, ir intensyvia
emisija NIR-II srityje. Dél Siy savybiy Mn®* jonais legiruotas SFAp potencialiai gali biti
naudojamas jvairiose srityse, tokiose kaip optiniai termometrai ar biomedicina.

Sio darbo tikslas buvo susintetinti ir istirti Mn5* jonais legiruoto SFAp optines savybes.
Pirmame sintezés etape, pirmtakais naudojant diamonio vandenilio fosfatg
((NH4)2HPOa4), stroncio nitratg (Sr(NOs)2) ir amoniakg (NHs(q)), nusodinimo metodu
buvo sintetinamas stroncio fosfatas (Sr3(POa)2). Antrajame etape lydyty drusky
metodu, naudojant Sr3(POa)2, stroncio fluorido (SrF2) ir natrio fluorido (NaF) drusky
misinj bei mangano nitrato tetrahidratg (Mn(NO3)2¢4H20), gautas skirtingomis Mn>*
jony koncentracijomis legiruotas Srs(POa)sF. Susintetinty milteliy kristaliné struktdra ir
fazinis grynumas buvo istirti naudojant rentgeno spinduliy difrakcine analize (XRD),
bei Furjé transformacijos infraraudonyjy spinduliy (FTIR) bei Raman spektroskopija.
Morfologinés savybés stebétos ir uzfiksuotos naudojantis skenuojandiu elektrony
mikroskopu (SEM), o elementiné sudétis analizuota naudojant induktyviai susietos
plazmos optinés emisijos spektrometrg (ICP-OES). Naudojantis fluorescenciniu
spektrometru buvo istirtos optinés savybeés: suzadinimo ir emisijos spektrai, atspindZio
spektrai, gesimo kreivés bei temperatlrinés emisijos ir gesimo trukmés
priklausomybeés.
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Influence of Al2Os on the crystallinity of 1.13 nm tobermorite

Liveta Steponaityté, Raimundas Siauéilinas
Kaunas University of Technology, Faculty of Chemical Technology, Department of Silicate Technology

When the temperature of the environment exceeds 500 °C, it is recommended to use
ceramic and silicate heat-resistant materials. One of the effective varieties of thermal
insulating products with an operating temperature of 650—700 °C is made from calcium
silicate hydrate, 1.13 nm tobermorite. However, it is difficult to synthesize this
compound in pure form. The product often contains a semi-amorphous, C-S-H(l) type
calcium silicate hydrate with no clear crystalline structure. It increases the shrinkage
of articles and reduces the application temperature. The aim of this work is to
synthesize 1.13 nm tobermorite with a high degree of crystallinity and to investigate
the influence of AI®* ions on the course of hydrothermal reactions and product purity.

The following raw materials were used: CaO, obtained by burning the reagent CaCOs
at 950 °C (CaOrree = 99.78 %), silica (SiO2-xH20) and amorphous Al203 obtained by
burning the reagent Al(OH)s at 475 °C. Hydrothermal syntheses were carried out in
stirred at 100 rpm suspensions (W/S = 20) at 180 °C with the duration of isothermal
curing of 24, 48 and 72 h. The composition of the mixtures corresponded molar ratios
CaO/SiOz = 0.83 and Al203/(SiO2 + Al203) = 0; 0,01; 0,025; 0,05; 0,075. The products
were examined by XRD, STA, SEM methods.

XRD and STA analysis showed that the reactions of the formation of 1.13 nm
tobermorite proceed quite slowly during the first 24 h of synthesis: 1.13 nm peak
intensity is 14.2 cps, the crystallite size is 24.1 nm and heat flow released by the
exothermic effect at 840 °C (it is characteristic of the recrystallization of C-S-H(l) into
wollastonite) is 6.3 mW. Practically, the maximum amount of 1.13 nm tobermortite is
formed within 48 h, with the values of the abovementioned characteristics of 33.99
cps, 36 mm and 2.1 mW. When the synthesis time is extended to 72 h, they remain
almost unchanged.

A small amount of aluminum [Al203/(SiO2 + Al203) = 0,025] slightly slows down the
formation of crystalline tobermorite. After 48 h of synthesis, the intensity of the 1.13
nm peak is 34.7 cps, the crystallite size — 25.5 nm, and the heat flow at 846 °C — 11
mW. A higher amount of aluminum additive strengthens this negative influence. Thus,
for the synthesis of high-crystallinity 1.13 nm tobermorite, it is recommended to use
raw materials that are as pure as possible.
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Distribution of Microplastic Particles in the Air of Lithuanian
Schools Premises and Their Chemical and Physical Properties

Tomas Stonkus, leva Uoginté, Steigvilé By¢enkiené
Center for Physical Sciences and Technology, Department of Environmental Research

Plastic has become one of the most used materials since it was first created as a
phenol-formaldehyde resin. Although it was originally designed to make our lives more
convenient, today plastic has become a serious threat to both the environment and
human health. In recent years, the growing use of synthetic polymers in different
industries has caused an increase in microplastic pollution in the air. These tiny
particles, often smaller than 5 millimeters, come from various sources. Some, known
as primary microplastics, are intentionally made, like microbeads in personal care
products. Others, called secondary microplastics, form when larger plastic items break
down. It is important to analyze microplastic particles in the indoor air, since about 90
% of our time is spent indoors.

The goal of this research is to analyze microplastic particles found in the air inside
Lithuanian schools, focusing on their size, color, shape, and chemical makeup. The
findings will contribute to a better understanding of microplastic pollution in indoor air
and its potential harmful effects.

In this study indoor microplastic particles were collected by teachers using 5,5 cm
paper filter left out in the school premises for a week. In the laboratory paper filters are
washed with filtered distilled water. Samples then go through chemical processing and
density separation. Samples are transferred to fiberglass filter for optical analysis and
aluminum dioxide filter for chemical composition using FTIR spectroscopy.

Acknowledgment. We would like to thank the schools, teachers, and students who
helped to collect data on indoor microplastic particles in Lithuanian school’s premises
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Importance of drying speed and shrinkage coefficient in the
synthesis of crack-free silica xerogels via the sol-gel method

Austéja Sernaité, Greta Inkrataité, Ramiinas Skaudzius
Department of Inorganic Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius
University, Vilnius, Lithuania

Xerogels are highly porous materials that are obtained via the sol-gel process in which
the gel is dried in ambient pressure. Due to their noteworthy characteristics such as
high surface area, small pore size and low density, they can find applications in
catalysis and have been established as prospects for thermal and acoustic insulation
as well as biomedical applications due to low thermal conductivity and potential
biocompatibility respectively (Catauro et al., 2014; Gizli et al., 2022). However, a
prevalent problem impacting the widespread usage of xerogels is their tendency to
crack during the drying phase due to high capillary action. The present study
hypothesizes that the drying speed and shrinkage coefficient of the gel may serve as
reliable indicators of whether the xerogel will end up cracked.

In our experimental design, we varied the filling of gel in the containers (10%; 40%;
50% and 90% visually) and the size of holes in the lids of the containers, drilled to
regulate the drying speed. All xerogels were synthesized via the acid catalyzed sol-
gel method outlined by Skruodiene et al. (2023) with minor adjustment to the drying
time. The shrinkage coefficient was calculated by dividing the amount of shrinkage
height-wise by the amount of shrinkage width-wise. The experimental results
demonstrate that both these variables have an impact, however one more crucial
factor for achieving no cracks was found to be the pouring of the gel into the containers
and transferring them to the ultrasound bath. It is imperative that there is as little
amount of air bubbles as possible. The findings indicate that the most effective method
for producing crack-free xerogels is to perforate the lid with a 4 mm wide aperture in
the middle and to fill the container with a quantity of gel such that the shrinkage
coefficient is approximately equal to any of these numbers: 0.44 (40%), 0.55 (50%),
0.61 (50%), 0.69 (50%), 1.03 (90%).

Acknowledgments. Austéja Sernaité would like to thank Monika Skruodiené for teaching us
this method and Miglé Minalgaité for occasional help in the laboratory.
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Klimato indeksy panaudojimas Lietuvos klimato poky¢€iy
apibudinimui

Juras Sukys, Justinas Kilpys

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Vykstant intensyviai klimato kaitai, jos tyrimai ir sprendimy paieskos iSlieka svarbios ir
jautrios temos globalizuotame pasaulyje. Zmonés vis dar yra priklausomi nuo
iSkastinio kuro ir dél to Silthamio efektg sukelian€iy dujy koncentracijg atmosferoje
nuolat auga. Siekiant prisitaikyti prie pokyCiy Zmonijai reikia tirti bei analizuoti klimato
pokygius jvairiuose pasaulio regionuose bei dalyse. Sio darbo tikslas yra apibendrinti
klimato pokycCius jvykusius Lietuvoje 1961-2020 m. remiantis klimato indeksais.
Pasitelkiant CLIMPACT programine jrangg apskaiciuoti 70 temperatiros ir krituliy
klimatiniy indeksy ir palyginti du laikotarpiai: 1961-1990 m. bei 1990-2020 m.
Lyginant Siuos du laikotarpius, pastebéta, kad Lietuvoje jvyko reikSmingi temperatiros
rodikliy pokyciai, ypac siejamy su Siltuoju mety laiku. Vidutinius tropiniy nakty skaicius
per metus Nidos MS padidéjo iki 3 nakty, o anksciau jy pasitaikydavo ne kasmet. Tuo
tarpu, karsty dieny skaiCius (atvejai kai virSijamas 90-tas percentilis), lyginant 1961—
1990 m. bei 1990-2020 m. laikotarpius, iSaugo nuo 7 iki 13 atvejy per metus tiek
Vilniuje, tiek Klaipédoje. Pokyciai taip pat nustatyti ir Saltuoju periodu — Sildymo
dienolaipsniy nuoseklus ir statistiSkai patikimas mazéjimas rodo vidutinés
temperatiros augimg Saltuoju mety laiku. Atvejy, kai oro temperatira Lietuvoje
nukrenta zemiau -20 °C sumazeéjo 10 i§ 18 MS. Nors labai Salty dieny skaicius ir
mazéja, tadiau jos visiSkai neiSnyko. Salty nakty skaicius (atvejy kai minimali
temperatira zemesné uz 10-tg percentilj), lyginant 1961-1990 m. bei 1990-2020 m.
laikotarpius, reikSmingai sumazeéjo ir Vilniuje, ir Klaipédoje, nuo 12 iki 8 atvejy per
metus. Analizé parodé, kad metinis krituliy kiekis Lietuvoje didéja. StatistiSkai
reikSmingas metinio krituliy kiekio prieaugis stebétas 6 iS 18 MS. Taip pat iSaugo
krituliy kiekis, iSkrites labai intensyviy liaCiy. Tokiy atvejy dazneéjimas nustatytas 9 i
18 MS, taciau tik 3 MS buvo statistiSkai patikimas ir ten augimo tendencija buvo 3 mm
/ 10 mety. Vidutinis metinis krituliy kiekis iSkrites intensyviy liG¢iy metu Vilniuje
padidéjo nuo 136 mm iki 154 mm (13 % padidéjimas). Klaipédos MS nustatytas 15 %
padidéjimas: nuo 137 mm iki 158 mm, lyginant du pasirinktus laikotarpius. Nors
Lietuvoje stebimas metinio krituliy kiekio didéjimas, kartu daugéja ir sausringy
laikotarpiy. Tyrimo rezultatai parodé, kad i$ eilés einanciy sausy dieny skaicius didéjo
net 13 i§ 18 MS, taciau statistiSkai patikimas trendas nustatytas tik Siauliy ir Raseiniy
MS. Sparéiausia sausy dieny didéjimo tendencija nustatyta Panevézio, Siauliy ir
Raseiniy MS, iki 0,8 dieny / 10 mety. Klimato indeksy analizé parodé, kad Lietuvoje
didéja ekstremaliy reiSkiniy susijusiy su karScCiu ir intensyviais krituliais bei mazéja
Saltojo laikotarpio ekstremaliy jvykiy skaicius.
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Nitroaromatiniy junginiy su fluoro grupémis stabilumo ir
energetiniy savybiy tyrimas kvantinés chemijos metodais

Jelena Tamuliené! , Jonas Sarlauskas?
WVilniaus universiteto Fizikos fakulteto Teorinés fizikos ir astronomijos institutas
2Vilniaus universiteto Gyvybés moksly centro Biochemijos institutas

Kvantinés chemijos tyrimai B3LYP/cc-pVTZ tankio funkcionalo metodu buvo atlikti
nustatyti kaip keiciasi nitroaromatiniy dariniy stabilumas ir energetinés savybés, kai
juose esancios -CF3; arba -OCF; grupés yra pakeiCiamos -SFs. Dariniy terminio ir
cheminio stabilumo palyginimui nustatytos Sios charakteristikos: rySio energija
tenkanti atomui, HOMO-LUMO tarpas, cheminis kietumas, elektroneigiamumas.
Detonacijos slégis ir greitis nustatyti pritaikius masininio mokymosi metoda.

Nustatyta, kad -CF3 ar -OCF; grupiy pakeitimas sunkesne -SFs grupe ne visada lemia
tiriamy dariniy tankio padidéjima, kas yra susije su skirtingu tario ir molekulinés masés
pokyciu, t.y. dél skirtingos minéty grupiy formos, molekuliy tris didéja sparciau nei
masé. Nepaisantto, misy sidlomy naujy medziagy, tokiy kaip CF3;SFsN3, C,F¢SF5Na,
CF3S,F10N3, O,C,F¢SF5N3, SiF15N3, tankis yra didesnis nei HMX — ypatingai didelés
energijos ir palyginti nejautraus nitroamino. Kitas nepageidaujamas rezultatas yra
dariniy terminio stabilumo sumazéjimas, atsirandantis dél -SF; jterpimo vietoje -CF3
ar -OCF;. |vertinus nustatytus parametrus, tokius kaip HOMO-LUMO tarpas, rysSio
energijg tenkancig atomui, cheminis kietumas, padaréme iSvadg, kad fluoro atomy
skaiCius neturéty virSyti devyniy, nes virsijus Sig ribg nitroaromatiniy dariniy turinciy
savo sudetyje fluoro cheminis ir terminis stabilumas mazéja. Be to, jvertinus junginiy
elektroneigiamumg, prognozuojama, kad tiriamieji dariniai gali greitai senti del
jonizacijos. Nepaisant to, visi tirti dariniai yra auksto stabilumo. Tai rodo apskaiciuotos
kietumo indekso vertés didesnés nei 0.9.

Jvertinus detonacijos greitj ir slégj rasta, kad tiriamy dariniy energetineés savybés
blogéja, kai -OCF; pakeifiamas -SFs. Tai gali bati dél deguonies atomy skaiCiaus
sumazeéjimo darinyje. PrieSingai, -CF; pakeitimas -SF5 pagerina energetines savybes.
Nepaisant to, nustatytos detonacijos slégio ir greiCio vertés rodo, kad nauji dariniai yra
priskiriami didelés energijos junginiy klasei, jy energetinés savybés yra geresnés nei
TNT, o atskirais atvejais ir HMX.

Visgi remdamiesi masy tyrimo rezultatais ir literatros Saltiniuose minimais sunkumais,
susijusiais su pentafluorosulfanilo grupés jterpimu | nitroaromatinius darinius,
teigiame, kad dariniy, kuriuose yra -SF5 (vieno arba kartu su -CF3 ar -OCF3), praktinis
pritaikymas yra mazai tikétinas ar naudingas.
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A sustainable approach to modifying the structure and hygroscopic
performance of unfired clay materials

Yahor Trambitski, Olga Kizinievi€, Viktor Kizinievi¢
Laboratory of Composite Materials, Institute of Building Materials, Vilnius Gediminas Technical
University

This poster summarizes the effects of different natural polysaccharides on clay
materials, focusing on their structural transformation, physical-mechanical properties,
and hygroscopic behavior. Clay modification was achieved by incorporating gelled
biopolymer solutions of starch, alginate, and chitosan at varying concentrations (2.5—
10%) into the clay matrix during the preparation stage. Biopolymers tend to decrease
the density and shrinkage of the clay materials, while compressive strength increases
for starch- and alginate-modified composites, whereas chitosan exhibits limited
mechanical benefits. The incorporation of gelled biopolymer solutions increased
moisture adsorption in clay materials, indicating enhanced moisture-buffering
capacity, which may benefit for indoor humidity regulation. Structural characterization
using a combined method of volumetric 3D scanning (microtomography) and 2D
imaging (scanning electron microscopy) enhances the understanding of biopolymer
distribution and interaction within the clay matrix. The obtained scans indicate that
starch and alginate function as surface-coating agents, while chitosan forms organic
clusters within the clay matrix. A hypothesis on potential clay-biopolymer interactions
was formulated based on the results of this study. Overall, the findings highlight
biopolymer-modified clay as a promising material for sustainable construction,
particularly for masonry units and interior applications requiring humidity regulation.

Acknowledgements. This research work has received funding from the project “Civil
Engineering Research Centre* (agreement No S-A-UEI-23-5, SMSM)
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Synthesis and Characterization of Biomass-Derived Carbon
Catalysts for Hydrazine Oxidation

Virginija Ulevic¢iené'*, Aldona Bal¢ianaité!, Daina Upskuviené?, Galina Dobele?,
Aleksandrs Volperts?, Ance Plavniece?, Aivars Zhurinsh?, Loreta

Tamasauskaité-Tamasianaité!, Eugenijus Norkus?
1Department of Catalysis, Center for Physical Sciences and Technology
2Latvian State Institute of Wood Chemistry

As the global energy landscape shifts toward more sustainable and efficient
technologies, the development of cost-effective and environmentally friendly catalysts
has become a key research focus. Biomass-derived carbon materials have emerged
as attractive alternatives to conventional carbon-based catalysts due to their
renewability, natural abundance, and intrinsic heteroatom content (e.g., N, P, S), which
enhances catalytic activity. These materials provide a versatile platform for designing
advanced catalysts, particularly when doped with transition metals such as nickel (Ni),
cobalt (Co), and copper (Cu) to improve their electrochemical properties. In this study,
we present a simple and scalable synthesis approach to fabricate nitrogen- and metal-
doped carbon catalysts using biomass-derived activated wood carbon (AWC). The
resulting materials were systematically characterized to evaluate their
physicochemical properties and electrochemical performance. Hydrazine (N;H,)
oxidation studies were conducted on AWC-N, AWC-Ni-N, AWC-Co-N, and AWC-Cu-
N catalysts. Cyclic voltammetry (CV) measurements were performed in a 0.05 M N,H,
+ 1 M KOH solution within an electrode potential range of -1.2 to 0.6 V (vs. SCE) at a
scan rate of 50 mV s™.

All synthesized AWC-Ni-N, AWC-Co-N, and AWC-Cu-N catalysts demonstrated

excellent activity and stability for N,H, electrooxidation, highlighting their potential as
promising anode catalysts for direct hydrazine fuel cells (DHFCSs).
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Efficient two-step synthesis of novel imidazopyrazolooxazepines

Agné Uzupyté, Algirdas Sackus, Eglé Arbaciauskiené
Faculty of Chemical Technolygy, Kaunas University of Technology

Heterocyclic compounds play a crucial role in medicinal chemistry due to their diverse
biological activities and wide therapeutic applications. Among them, imidazole-
pyrazole hybrids have attracted considerable interest for their promising
neuroprotective or anticancer potential. Despite advancements in this field, efficient
and sustainable synthetic methods for these compounds remain scarce.

This study aims to develop a simple and efficient two-step synthesis of
imidazopyrazolooxazepine derivatives from pyrazole-4-carbaldehyde and various
diamines, followed by cyclization. The study seeks to evaluate the effectiveness of this
synthetic approach in terms of yield and reaction selectivity, as well as to assess the
potential biological activity of the resulting compounds. The resulting compounds were
characterized using NMR, IR, and mass spectrometry to confirm their structures.

The synthesis and separation of imidazopyrazolooxazepines have shown promising
results, highlighting the potential of the developed method for preparing these
compounds. However, the separation of regioisomers was not fully efficient, indicating
the need for further optimization. Future research will focus on improving the synthesis
process and investigating the neuroprotective properties of these compounds, with the
aim of exploring their potential for neurological therapies.
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Synthesis of Phenothiazine Derivatives Exhibiting Very Long Room
Temperature Phosphorescence

Paulius Vaickdnas,' Jonas Zurauskas,' Vilius Stankeviéius,?> Steponas Raisys,?

Karolis Kazlauskas?and Edvinas Orentas*
1Department of Organic Chemistry, Vilnius University
2Institute of Photonics and Nanotechnology, Vilnius University

Room-temperature phosphorescence (RTP) in organic compounds is an uncommon
yet highly intriguing phenomenon with significant applications in various fields,
including bioimaging, data encryption, and digital displays. However, inducing
phosphorescence in organic compounds presents considerable challenges, often
necessitating cryogenic temperatures and an inert atmosphere. In this study, we have
developed a series of phenothiazine derivatives capable of exhibiting long-lasting
RTP. Through systematic structural modifications, we aim to elucidate the correlation
between molecular architecture and phosphorescent properties, ultimately advancing
the design of organic compounds that demonstrate stable and prolonged
phosphorescence under ambient conditions, with observed lifetimes reaching up to
700 milliseconds. The synthesized crystalline structures were characterized using X-
ray diffraction, while fluorescence spectrophotometry was employed to measure the
phosphorescence lifetimes of each compound. These findings contribute to the
growing class of fully organic phosphorescent materials with extensive application
potential. Phenothiazine serves as a versatile molecular scaffold, offering high
tunability and synthetic accessibility—both of which are crucial attributes in the
development of phosphorescent materials. While this research is ongoing, it provides
valuable insights for the future advancement of organic phosphorescent systems.
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Fenilboronio rugstys nukleorigséiy analizéje

Ugné Vaitiekiinaité, Viktoras Masevicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Nukleortgsciy atpazinime (pavyzdziui prisijungiant baltymus) svarios jtakos turi
kovalentinés Siy rugsciy 5’-galo modifikacijos. Tiriant Siy modifikacijy biologine role,
modifikuoty ribonukleortgsciy (RNR), tokiy kaip 5’-NAD ar 5’-FAD RNR, paplitimo ir
pasiskirstymo lgstelése analizei atlikti gali bati panaudotas geliy elektroforezés
metodas, kurio metu nukleortgstys atskiriamos pagal jy dydj bei krivj. Taciau
kofaktoriais modifikuotos RNR nuo nemodifikuoty negali bati atskirtos tipiSkai Siam
metodui naudojamais akrilamido geliais, esant panaSioms nukleorligscCiy maseés ir
krivio vertéems. Akrilamido geliai, kopolimerizuoti fenilboronio ragstimis, pasitelkia
boraro rugsties funkcinés grupés gebéjimg suformuoti stabily kompleksg su 1,2-cis
diolio grupe (esancia ir NAD kofaktoriaus struktdroje). Kompleksy susidarymas leidzZia
iSskirti 5-NAD-RNR dél didesnio jy sulaikymo ir mazesnio mobilumo gelyje. Sis
metodas taip pat gali bati pasitelkiamas didelio kiekio gryny 5’-modifikuoty RNR
sintezéje. In vitro 5-NAD-RNR transkripcija neretai atliekama pasitelkiant T7 RNR
polimeraze bei naudojant NAD kaip inicijuojantj nukleotidg. Taciau Sio metodo
rezultatas - 5’-NAD modifikuoty ir 5’-trifosforilinty RNR misinys, kurio iSrGSiavimui ir
tinka fenilboronio rugstimi kopolimerizuoty geliy elektroforezé. Metodo metu
gaunamos ryskios apibréztos juostos leidzia atlikti ne tik RNR atskyrimg, bet ir
kiekybine analize.

Geliy kopolimerizacijai N-akriloil-3-aminoboronio ragstis i§ aminofenilborionio rigsties
hemisulfato ir akriloilchlorido gali bati nesudétingai sintetinama esant 70% iSeigai,
taCiau bandymai sinteze atlikti naudojant didesnj substrato kiekj baigési rySkiu
sintezeés iSeigos sumazejimu. Basimy tyrimy tikslas — iSsiaiskinti iSeigos sumazéjimo
priezastis ir optimizuoti reakcijos salygas didesnio kiekio sintezei. Toliau tiriama gali
bati ir skirtingy fenilo ziedo pakaity jtaka junginio sgveikai su 1,2-cis dioline grupe.

5-NAD-RNA B il

Schema. A) 5’-NAD-RNR su laisvomis 1,2-cis diolinémis grupémis. B) Poliakrilamido
gelyje fiksuotos aminofenilboronio rugsties ir cis-diolio grupés sgveika.(Nubel et al.,
2017)
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Integruotas Plungés miesto komunaliniy nuoteky isleistuvo ir
Mazosios Sruojos upelio nuosédy geocheminis vertinimas

Matas Vaitkus?, Stasys Tautkus?, Donatas Kaminskas?
1 Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas.
2 Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas.

Siuolaikinés upiy nuosédos yra sudétingos mechaninés, mineralinés ir cheminés
sudéties sistemos, jautrios jg supancios aplinkos fiziniy ir cheminiy salygy pokyc&iams
(Radzevicius, Vareikiené, 2001). Pastaraisiais deSimtmeciais itin svarbiu veiksniu,
lémusiu upiy nuosedy makro- ir mikroelementine sudétj, tapo Zzmogaus gamybine ir
ukiné veikla (Kadunas, 1998). Buitinés nuotekos yra jvardijamos kaip vienos i$
pagrindiniy technogeninés tarSos Saltiniy. Nors pastaraisiais metais nuoteky valymo
technologijos sparciai tobuléja ir joms skiriama vis daugiau démesio, valymo jmonés
negali uztikrinti 100% valymo efektyvumo, o tai yra svarbu, kadangi j aplinkg pateke
mikroelementai nesuyra gamtinéje aplinkoje. Norint patikimai interpretuoti rezultatus,
batina atlikti iSsamius granuliometrinés sudeéties, organinés medziagos Kiekio,
cheminés ir mineraloginés sudéties tyrimus.

Pagrindinis Sio tyrimo tikslas - jvertinti Plungés miesto komunaliniy nuoteky iSleistuvo
ir Mazosios Sruojos upelio nuosédy bei aplink esancio virSutinio dirvozemio sluoksnio
uzterstuma sunkiaisiais metalais.

Tyrimo metu nustatyta dirvozemio ir nuosédy mineralingé, cheminé, granuliometriné
sudétis ir organinés medziagos kiekis. Gauti rezultatai parodé, kad virSutinis
dirvoZzemio sluoksnis néra uZterStas sunkiaisiais metalais. Kai kuriy elementy - Cu,
Pb, Zn, Cr, As ir Mo - koncentracijos koeficiento reikSmés upelio nuosédose virsija 1,
todél juos galima laikyti potencialiais terSalais. Vis délto, tyrimo metu tiek dirvozemyije,
tiek nuosedose nenustatyta sgsaja tarp organinés medziagos, molio dydzio daleliy
kiekio ir cheminés sudéties.

Literatara

RadzeviCius, A., & Vareikiené, O. (2001). Geochemical peculiarities of river sediments of the Misa and
the Nemunélis basins. Geologija, 33, 18-28.
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Balty teksturiniy dazy gamyba, uzpildu naudojant gamybos atliekas

Zenonas Valancéius, Edita Prichockiené
Kauno Technologijos Universiteto Cheminés technologijos fakulteto Silikaty technologijos katedra

Dazai placiai naudojami jvairiy objekty spalvinimui ar pavirSiaus padengimui siekiant
dekoratyvinio ar apsauginio efekto. Dazy yra labai daug rdsiy, kokius panaudoti
sprendziama pagal objekto paskirtj ir naudojimo budg. Balty silikatiniy vandeniniy
dazy gamyboje kaip baltinantis agentas yra naudojamas titano oksidas, kurio verté
bendroje dazy savikainoje yra didzZiausia. Todél gamintojai turi ieSkoti budy kaip
atpiginti jy gamybg. Atpiginti gamybg praktiSkai jmanoma tik parenkant pigesnius
pigmentus ar uzpildus, nebloginant dazy kokybés. Todél yra tikslas ieSkoti bady, kad
bent dalj titano oksido bty galima pakeisti pigesniais komponentais ar net gamybos
atliekomis.

Katedroje atlikti tyrimai, titano oksidg kaip pigmentg keiCiant gamybos atlieka
fosfogipsu, parodé, kad fosfogipsas néra tinkamas kaip pigmentas balty tekstdriniy
dazy gamyboje. Tesiant tyrimus buvo bandyta fosfogipsg panaudoti kaip baltg uzpilda.
Sio darbo tikslas ir yra pagaminti baltus, tekstdrinius, vandens pagrindo daZus,
atitinkanCius kokybés reikalavimus, kai uzpildu naudojama gamybos atlieka —
fosfogipsas.

Pagrindinés dazy sudedamosios dalys (Zaliavos) pigmentai, uZzpildai, plévelés,
tirpikliai ir kiti priedai naudoti analogiSkai Zaliavoms, kurias naudoja silikatiniy dazy
gamintojy Lietuvoje: bermakol 1000, 20 % KOH, dispergantas Oratan 4045, puty
slopiklis faomas, TiO2, omyocarb, dolomitas, akrilas, tirstiklis, vanduo. Tyrimuose
naudojome tiek gryng atliekinj fosfogipsa, tiek neutralizuotg, kai jame esancias
ragscias priemaiSas apdorojome su 5 % CaO. Fosfogipsu buvo keiCiama iki dviejy
treCdaliy nuo bendro uzpildo kiekio dazuose.

Dazy baltumo laipsnis, dazy blizgesys, atsparumas Slapiam valymui ir dengiamumas
buvo nustatyti naudojant standartinius dazy pramonéje taikomi instrumentinés
analizés metodus.

Atlikus iSsamius tyrimus, parodyta, kad tiesiogiai fosfogipsas ir kaip uzpildas negali
bdti naudojamas gaminant vandens emulsinius dazus. Didéjantis fosfogipso kiekis
keiCia dazy kokybés charakteristikas: sumazino baltumo laipsnj ir atsparumg
Sveitimui, padidino dazy terpés rugstinguma, dél kurio atsirado pelésis ir pablogéjo
dazy kokybé. Tolimesnis tyrimas naudojant kalkémis modifikuotg fosfogipsg kaip
dalinj uzpildag, pakeiciantj juo dalj dolomito, Omyacarb ir TiO2, parodé, kad fosfogipsas
gali teigiamai paveikti dazy kokybe pagerindamas tokias svarbias charakteristikas
kaip dazy terpés pH, jos blizgesys, baltumas, padengimas, klampumas ir tankis.
Vertinant pilng dazy sluoksnio nusitrynimg, méginiai, j kuriuos buvo pridéta iki 32 %
fosfogipso nuo bendro visy uzpildy kiekio, atlaiké 9000-9700 cikus, kai etaloninis
méginys 8900 cikly. Fosfogipso priedas taip pat pagreitino stabilios dazy plévelés
susidarymo laikg, taip apsaugodamas nuo iSoriniy pazeidimy. Galima teigti, kad Sis
kalkémis apdorotas fosfogipso priedas leidzia 40 % sumazinti TiO2 kiekj daZuose
nepabloginam, iSlaikant aukStesne kokybe nei etaloniniai.
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Ni-Mo-W katalizatoriai vandenilio generavimui
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Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras, Katalizés skyrius

Vandenilis — alternatyvus ateities kuras. Yra Zinoma, kad vandenilis pagal gavimo
bldus yra skirstomas | keturias rusis: pilkasis, mélynasis, zaliasis bei geologinis
(baltasis ar auksinis). Pilkajj vandenilj galima isgauti iS metano dujy riformingo badu.
Sis bidas yra geriausiai Zinomas ir gausiausiai naudojamas. Sios reakcijos metu |
aplinkag yra iSskiriamas anglies dioksidas (CO:). Melynasis vandenilis beveik niekuo
nesiskiria nuo pastarojo. Tiesiog vykdant metano dujy riformingg yra naudojami tam
tikri filtrai, kad i$siskires CO. nepatekty j aplinkg. Zaliojo vandenilio gamybai yra
naudojami atsinaujinantys $altiniai, o vandenilio dujos, susidarané&ios Zemés mantijoje
ir dél jvairiy geologiniy procesy iSsiskirian€ios | pavirSiy, vadinamos geologiniu
vandeniliu. Be Siy gerai visiems zinomy vandenilio gavimo budy yra dar vienas. Tai
yra vandenilio iSgavimas i§ medziagy, kurios savo sudétyje turi didelj kiekj vandenilio.
Natrio borohidridas laikomas viena tinkamiausiy medziagy vandenilio saugojimui.
Pazymeétina, kad borohidrido hidrolizés reakcijos metu gaunamas ypaC grynas
vandenilis. Todél selektyviy Sios reakcijos katalizatoriy atradimas yra svarbi tyrimo
dalis, siekiant iSvengti elektrodo pavirSiaus uzter§imo proceso metu ir vandenilio
saugojimo bei transportavimo trikumy.

Sio darbo tikslas buvo suformuoti NiMoW(5)/Cu ir NiMoW(10)/Cu katalizatorius, juos
charakterizuoti ir jvertinti jy katalizines savybes natrio borohidrido hidrolizés reakcijai.
NiMoW dangos buvo nusodintos ant Cu pagrindo paprastu cheminiu nusodinimo
metodu, naudojant morfolino borang kaip reduktoriy. Buvo gauti katalizatoriai su
skirtingu wolframo masés procentiniu kiekiu priklausomai nuo j nusodinimo tirpalg
dedamo wolframo druskos kiekio: 5 bei 10 mM. Katalizatoriy pavirSiaus morfologija,
struktira ir cheminé sudétis buvo istirta naudojant skenuojanCig elektrony
mikroskopijg (SEM), Rentgeno spinduliy energijos dispersine analize (EDS) ir
indukuotos plazmos optinés emisijos spektroskopijg (ICP-OES). Natrio borohidrido
hidrolizés reakcijos katalizinis aktyvumas buvo jvertintas iSmatuojant vandenilio kiekj,
iSsiskiriantj i$ katalizuojamos natrio borohidrido hidrolizés reakcijos.

Darbo metu buvo suformuoti abu minéti NiMoW/Cu katalizatoriai. Buvo istirta jy
morfologija ir struktdra. Nustatyta, kad paruostos dangos susideda i$ jvairaus dydzio
daleliy, kurios susijungia j ovalo formos aglomeratus. Nustatyta, kad trijy komponenty
NiMoW(5) danga pasiZzyméjo didziausiu kataliziniu aktyvumu. Nustatyta, kad Sio
katalizatoriaus Hz iSsiskyrimo greitis 70 °C temperatiroje yra 4,44 ml/min.
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Investigating the Impact of Sr** Substitution on the Structural
Properties and Phase Transition Behavior of La2M0209

Ugné Vazgeleviéiiité, Giedré Gaidamaviéiené, Artiiras Zalga
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

As ecological requirements increase, the development of new clean and sustainable
energy sources is needed. Solid oxide fuel cells (SOFCs) are a promising technology
due to their high efficiency and low emissions. The performance of SOFCs is
significantly influenced by the choice of electrolyte material, which must exhibit high
ionic conductivity, thermal stability at operating temperatures, and gas impermeability
to prevent mixing between fuel and oxidizer before they reach the reaction sites.

Due to its high ionic conductivity at elevated temperatures, yttria-stabilized zirconia
(YSZ) remains the most widely used electrolyte in SOFCs. However, it operates
effectively only at high temperatures, leading to material degradation and reduced
system longevity. A promising alternative is La2M020g, which exhibits high oxide-ion
conductivity at intermediate temperatures. This material undergoes a structural phase
transition from a monoclinic structure to a cubic structure with enhanced conductivity
above 580°C. A critical challenge lies in stabilizing the cubic phase at lower
temperatures to enable improved performance and durability. Many studies have
shown that doping lanthanum molybdate with various metals can stabilize the cubic
phase at lower temperatures, enhancing its ionic conductivity and making it a viable
candidate for SOFC applications.

In this study, LazxSrxM0209-x2 (Xx=0.01-0.2) ceramics were synthesized using an
aqueous sol-gel method, and the effects of Sr** substitution on structural and phase
transition behavior were investigated. X-ray diffraction (XRD) was used to analyse the
crystal structure, while differential scanning calorimetry (DSC) was employed to study
phase transition. Structural analysis revealed that Sr** substitution at concentrations
above x=0.04 led to the stabilization of the cubic phase at room temperature.
Additionally, a secondary phase only appears when x>0.19. DSC analysis indicates
that Sr?* substitution significantly influences the phase transition of La2M0209. An
anomalous phenomenon — two-phase transition peaks — was observed in the
Lai.96Sro.04aM020s.98 sample. This may be attributed to a phase transition from the
dynamic disordered state to the static disordered state in oxygen ion/vacancy
distribution. No apparent phase transition peaks can be observed for compositions
with x>0.10, suggesting the complete suppression of structural phase transition at
room temperature.

These findings highlight the potential of Sr>* doping in stabilizing the high-conductivity

cubic phase of La2M020y, paving the way for its application as a SOFC electrolyte at
reduced operating temperatures.
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Silver doped calcium phosphate synthesized for antibacterial soap
by precipitation method
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Traditional soaps provide basic cleansing to the skin but lack true antibacterial activity
- they are designed to simply lift debris and microbes up from the skin instead of
inhibiting bacterial activity. Even though antibacterial soaps are now widely available,
the majority of them contain agents that may cause negative effects on the human
body, such as contact dermatitis or asthma. However, incorporating metal-doped
antimicrobial agents into soap formulations might serve as a solution to this issue.
Silver is known to have strong antimicrobial properties, whereas calcium phosphate
(CP) is a material widely used in medical and pharmaceutical applications. By doping
calcium phosphate with silver, the material could serve as an additive in soap
formulations, enhancing its antibacterial properties.

In this work, silver doped calcium phosphate was synthesized by wet precipitation
method. Calcium nitrate tetrahydrate, diammonium hydrogen phosphate, silver nitrate
solutions and ammonia solution were used as precursors for silver doped CP. After
precipitation and washing procedures, the precipitates were dried overnight in the
oven at 50 °C. Finally, the dry powder was ground in agate mortar and annealed in the
furnace for 5 hours in air. The assessment of phase purity was conducted using
obtained X-Ray diffraction data. Infrared spectra (FTIR) were recorded to evaluate the
functional groups presented in synthesized material. Scanning electron microscopy
was used to determine surface morphology and particle size. The phase purity and
microstructure of silver doped CP were evaluated and discussed.
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Modifikuoto heksagoninio boro nitrido keraminy 3D
fotokatalizatoriy gamyba naudojant stereolitografijg ir pirolize

Robertas Virkétis, Vaidas KlimkevicCius, Greta Merkininkaité, Simas

Sakirzanovas
Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus Universitetas

Pastaraisiais deSimtmeciais adityvioji gamyba sulaukia vis daugiau susidomeéjimo dél
pritaikomumo sudétingy 3D objekty gamybai. Vienas iS pagrindiniy jos metody yra
stereolitografija, kuri naudoja UV Sviesg gaminant 3D struktdras iS UV Sviesai jautrios
dervos. Siam procesui pirmenybé yra teikiama homogeninéms medziagoms, kadangi
jos pasizymi nuoseklia sudétimi ir tolygiai pasiskirs€iusiomis savybémis
atspausdintuose objektuose. Tai uztikrina padidintg mechaninj stiprumg, struktiros
vienodumag ir lygesne pavirSiaus tekstirg. O kiety daleliy dispergavimas dervoje dél
sedimentacijos sukelia nevienodg daleliy pasiskirstymg atspausdintame objekte.
Taipogi, stereolitografijos ir pirolizés (apdirbimas auks$ta temperatira bedeguonéje
atmosferoje) kombinacija leidzia gaminti sudétingos struktiros 3D keraminius
objektus.

Heksagoninis boro nitridas (h-BN) pasizymi cheminiu inertiSkumu, atsparumu
korozijai, mazu tankiu ir atsparumu dideléms temperatiaroms. Anglies jterpimas j h-BN
kristaline gardele mazina jos draustine juostg, verciant jg puslaidininkiu, dél ko ji tampa
patrauklia medziaga fotokatalizei. Puslaidininkiai veikiami Sviesos katalizuoja foto
reakcijas, o pats procesas yra zinomas kaip fotokatalizé, kuri gali bati pritaikyta
vandens valymui nuo biologiSkai neskaidziy organiniy tersaly.

Pirmiausia buvo susintetintas borg turintis organinis monomeras 2-(5,5-dimetil-1,2,3-
dioksaborinan-2-iloksil)etil metakrilatas (BoMA), kurio atlikta protony branduoliy
magnetinio rezonanso spektroskopiné analizé patvirtino junginio susidarymag su 70%
iSeiga. Po to, naudojant UV Sviesos stereolitografg Zortrax Inkspire buvo pagaminti
3D objektai iS BOMA. Atspausdinti 3D objektai buvo kaitinami pirmiausia vakuume iki
900 °C, o po to iki 1700 °C N2 atmosferoje. Atlikta rentgeno spinduliy difrakciné analizé
patvirtino susidariusig h-BN faze. Taip pat, buvo sékmingai iStirtas keraminiy dariniy
fotokatalitinis aktyvumas ardant rodamino B dazg po halogenine lempa, kuri imitavo
saulés Sviesa.

Siuo tyrimu yra demonstruojama, kad borg turingio organinio monomero sintezé,
stereolitografija ir pirolizé yra tinkamas budas gaminant fotokatalizatorius, kurie
veikiami saulés Sviesos ardo organinius terSalus vandenyje.
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Terminiy anomalijy Rytinéje Baltijos regiono dalyje sasajos su
atmosferos cirkuliacija

Vaiga Vysniauskiené!, Gintautas Stankiinavicius?
1 Gamtos tyrimy centras
2 Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Siame tyrime buvo analizuojamos 1951-2020 mety vidutinés paros oro temperatiros
anomalijos ziemos ir vasaros sezonais Rytinéje Baltijos regiono dalyje. Atmosferos
cirkuliacijos jtakai vertinti buvo pasitelkta Heso—Brezovskio (H-B) atmosferos
cirkuliacijos (Grossweterlagen) klasifikacija. Tyrimo regionas iSskirtas koordinatémis:
53.75° - 56.5° &. pl. ir 21° - 26.75° r. ilg., 0 70 mety trukmés tyrimo laikotarpis buvo
padalintas j du klimatinius periodus: 1951-1985 ir 1986-2020 metai. Naudojant
kiekvieno ménesio vidutinés paros temperatiros 10-tg ir 90-tg procentiles, buvo
iSskirtos terminés anomalijos Ziemos ir vasaros sezonais. Rezultatai parodé, kad
Rytinéje Baltijos regiono dalyje Silumos anomalijy metu Ziemg daugiau fiksuota
zoninés cirkuliacijos formos atvejy. Per visg tiriamajj laikotarpj, anomalios Silumos
metu Ziemg Sios formos vidutiniSkai padaugéjo 10 %, misrios 8 %, o merdianinés
sumazéjo apie 1 %. Neigiamy temperatiros anomalijy metu Ziemg dazniausiai
vyraudavo meridianinés formos cirkuliacija, taciau jy per tg patj laikotarpj sumazéjo 3
%, zoninés — 4 %, o miSrios padaugéjo 7 %. Vasaros sezono metu neigiamos ir
teigiamos temperatiros anomalijos daugiausia yra meridianinés cirkuliacijos formos
jtakoje. Taciau jos jtaka tiriamuoju laikotarpiu Siek tiek sumazéjo, o misrios - padidéjo.
Ekstremaliy terminiy anomalijy iSskyrimui buvo naudojamos vidutinés paros
temperatiros 2-a ir 98-a procentilés. Pirmuoju periodu vasarg daugiausia Silumos
anomalijy jvyko vyraujant Vakary Europos sléniui (TRW), o antruoju - Vidurio Europos
balnagubriui (BM). Neigiamos temperatiros anomalijy metu vasarg daugiausia
vyraudavo zoninés cirkuliacijos formos — Vakarinis anticikloninis (WA) tipas pirmuoju
periodu ir Vakarinis cikloninis (WZ) antruoju. Ziema Rytinéje Baltijos regiono dalyje
daugiausia Silumos anomalijy susidaré vyraujant Vakariniam cikloniniam (W2Z2) tipui, o
neigiamy temperatiros anomalijy - Fenoskandijos anticiklono tipui (HFA).
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Naujy granato struktiuros liuminofory sintezeé ir jy savybiy tyrimas

Diana Vistorskaja, Arturas Katelnikovas, Aivaras Kareiva
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Aktuali Siuolaikinio skaitmeninio amziaus problema - energijos poreikio padidéjimas,
kuris gali sukelti daugybe aplinkos poky¢iy. Sios problemos galimas sprendimas -
naujy aplinkai draugiSky apSvietimo technologijy bei efektyviy daugiafunkciniy
medziagy kdrimas (Nair ir kt.,, 2019). Mokslininkai ypatingg démesj skiria
neorganinems liuminescencinéms medziagoms (liuminoforams, fosforams), kurios
praktiSkai naudojamos beveik visuose dirbtinés Sviesos jrenginiuose. Liuminoforai
susideda is kristalinio pagrindo (matricos) ir aktyvatoriaus, dazniausiai lantanoidy arba
pereinamyjy metaly jony (Li ir kt., 2009). Granato struktdros junginiai yra placCiausiai
naudojamos optinés matricos medziagos. Itrio aliuminio granatas (Y3AlsO12, YAG)
iSsiskiria geru optiniu skaidrumu nuo ultravioletiniy iki infraraudonyjy spinduliy, puikiu
terminiu bei cheminiu stabilumu. Deél savo unikaliy savybiy YAG legiruotas
pereinamyjy metaly arba lantanoidy jonais randa platy pritaikymg fluorescencijos
srityje ir yra laikomas pagrindiniu komponentu visy spalvy fosforuose (Li ir kt., 2009;
Nair ir kt., 2019; Silveira ir kt., 2020). Granato strukttros junginiai daznai yra gaunami
zoliy-geliy sintezés metodu, kuris yra nekenksmingas aplinkai, nereikalauja aukstos
temperatiros ar slégio, o Siuo blddu susintetinti produktai pasizymi aukstu faziniu
grynumu (Silveira ir kt., 2020). Taigi, Sio darbo pagrindinis tikslas yra zoliy-geliy
sintezés metodu gauti naujos cheminés sudéties Y247NaosLno.osAlsO12,
Y 2.47K0.5LN0.03AIsO12, Y2.97LN0.03Al4.95V0.05012, Y 2.92Nao0.0s5LN0.03Al4.9833V0.0167012
(Ln = Th3*, Eu®") liuminoforus bei istirti jy struktGrines, morfologines bei optines
savybes. Gauti produktai buvo apibadinti naudojant Rentgeno spinduliy difrakcijos
analize (XRD), Furjé transformacijos infraraudonyjy spinduliy spektroskopijg (FTIR),
skenuojanciajg elektronine mikroskopijg (SEM), be to, buvo iSmatuoti méginiy emisijos
ir suzadinimo spektrai, programa apskaiciuotos spalvinés koordinatés.
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Oro drégmés dinamika rytinéje Baltijos juros regiono dalyje

Anastasija Volkova
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Oro drégme — tai svarbus klimato sistemos rodiklis, kuris daro jtakg Zemés energijos
balansui, hidrologiniam ciklui ir ory rei$kiniams. Siame darbe analizuojami ilgalaikiai
oro drégmés pokyciai rytinéje Baltijos regiono dalyje 1901-2023 metais. Tiriama
teritorija apima rytine Baltijos regiono dalj nuo 53.5° iki 59.5° Siaurés platumos ir nuo
20.0° iki 28.5° ryty ilgumos. Si dalis apima Lietuva, Latvijg ir Estijg bei nedidele
Baltarusijos bei Rusijos dalj. Tyrime naudojami vandens gary slégio duomenys iS CRU
TS 4.08 duomeny bazés, taikomi statistiniai siekiant jvertinti tiek oro drégmés erdvin;j
pasiskirstyma, tiek kaitg laike. llgalaikiy pokyc€iy statistinis reikSmingumas nustatytas
neparametriniu Mano-Kendalo testu, kai p<0.05.

1991-2020 metais didziausios vidutinés metinés reikSmés fiksuotos teritorijos
pietvakariuose, o0 maziausios — Estijoje ir Ryty Latvijoje. Tai lemia oro temperattros
pasiskirstymas. Pajlryje oro drégnumas didesnis dél Baltijos jliros poveikio, o
Zemyninéje dalyje pastebimi rySkesni sezoniniai svyravimai. Maziausias vandens gary
slégis bina sausj, didZiausias — liepg, o rySkiausi sezoniniai kontrastai ziemg nustatyti
tarp pajario ir labiau j kontinentg nutolusiy teritorijy, tuo tarpu vasarg — tarp pietiniy ir
Siauriniy regiono daliy.

Rezultatai rodo statistiSkai reikSmingg vandens gary slégio augimg visoje tiriamoje
teritorijoje. RySkiausi pokyciai fiksuojami pakrantéje bei teritorijos Siauréje. DidZiausias
sezoninis padidéjimas nustatytas vasara, ypac¢ Latvijos pajiryje ir centrinéje tiriamos
teritorijos dalyje, o maziausi pokyciai fiksuoti pavasarj. Baltijos Saliy sostinése (Rygoje,
Taline ir Vilniuje) taip pat pastebimas reikSmingas vandens gary slégio augimas,
sparciausias vasaros metu, o léCiausias — Zziema.
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Sintezés salygy jtaka aukstynverte liuminescencija pasizyminc€iy
nanodaleliy savybéms

Viktorija Vrubliauskaité, Eglé Ezerskyté, Vaidas Klimkevicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Lantanoidais legiruotos, aukStynverte liuminescencijg pasizyminCios nanodalelés
(angl. upconverting nanoparticles, UCNP) turi unikalig savybe sugerti artimaja
infraraudongjg spinduliuote (NIR) ir i§spinduliuoti aukstesnés energijos (matomg ar
ultravioleting) Sviesg. Dél Sios priezasties jos gali buti vertingos jvairiems biologiniams
pritaikymams: NIR spinduliuoté gali prasiskverbti per odg | gilumines audiniy sritis,
nesukeldama intensyvaus kaitinimo, todél NIR suZadinamos UCNP placiai tiriamos
del galimo panaudojimo teranostikoje, bioanalitikoje ir biovaizdavime. Be to, Sios
nanodalelés taip pat gali bati placiau pritaikomos: super-rezolucijos vaizdavimui, NIR-
II' vaizdavimui, uzkoduotiems bruksSniniams kodams, pirsty atspaudy analizei, NIR
regéjimui, optogenetikai, UCNP palaikomoms fotocheminéms manipuliacijoms,
optiniams pincetams, 3D spausdinimui, lazeriy generavimui, UCNP-molekuliniy
nanohibridy karimui ir kt. (Malhotra et al., 2023).

Taciau, norint efektyviai panaudoti UCNP jvairiose srityse, batinos aiSkiai apibréztos
nanodaleliy morfologinés ir optinés savybés, o sintezés sglygos — pagrindinis
parametras, kuriuo varijuojant galima kontroliuoti Sias savybes.

Sio tyrimo tikslas yra optimizuoti UCNP, kuriy bendroji formulé vyra
NaGdF,:18%Yb®**,2%Er?** sintezés salygas. |vertinta sintezés temperatiros, trukmés
bei lantanoidy drusky ir NH,F molinio santykio jtaka nanodaleliy morfologijos ir optiniy
savybiy pokyCiams. Daleliy dydis, kristaliné fazé ir grynumas buvo analizuojami
naudojant rentgeno difrakcijos metodg, o liuminescencijos emisijos intensyvumas ir
gyvavimo trukmé — naudojant fotoliuminescencijos spektroskopija.

Gauti empiriniai duomenys suteikia papildomy jzvalgy apie sintezés sglygy jtaka
NaGdF,:18%YDb®**,2%Er** UCNP savybéms. Parinkus tinkamg sintezés temperatira,
trukme ir lantanoidy su NH.F santykj, galéjome tiksliai kontroliuoti sintetinamy
nanodaleliy dydj bei optinj atsaka.
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Magnetiniy nanodaleliy modifikavimas biomolekuliy SERS
tyrimams

Greta Zambzickaité!?, Lina Mikolitnaité!?
1Fiziniy ir technologijos moksly centras, Organinés chemijos skyrius
2 Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas

PavirSiaus sustiprinta Ramano sklaida (SERS) yra pazangi spektroskopiné metodika,
leidzianti itin jautriai aptikti molekules. Si metodika remiasi Ramano sklaidos signalo
sustiprinimu, kai tiriamosios molekulés yra arti metaliniy nanostruktiry, dazniausiai
pagaminty i$ tauriyjy metaly, tokiy kaip sidabras ar auksas. Dél Sio sustiprinimo SERS
tapo galingu jrankiu analizuojant chemines ir biologines medZiagas, jskaitant
biomolekules. Magnetiniy gelezies oksido ir sidabro nanodaleliy derinimas
tarpusavyje sukuria nanokompozitus, turin€ius tiek magnetiniy, tiek plazmoniniy
savybiy. Sie nanokompozitai yra ypa& naudingi SERS tyrimuose dél iy priezaséiy: 1)
sidabro nanodalelés pasizymi stipriomis plazmoninémis savybémis, kurios Zymiai
sustiprina Ramano signalus, o tai leidzia tiksliai ir jautriai aptikti labai mazas
biomolekuliy, tokiy kaip baltymy, nukleorigsCiy koncentracijas; 2) gelezies oksido
nanodalelés suteikia magnetines savybes, leidzianCias lengvai surinkti, koncentruoti ir
perkelti nanokompozitus kartu su adsorbavusiomis analités molekulémis naudojant
iSorinj magnetinj lauka. Si savybé palengvina méginiy paruo$ima, padidina aptikimo
efektyvuma bei signalo atsikartojamuma. Apibendrinant, magnetiniy geleZies oksido ir
sidabro nanodaleliy naudojimas SERS tyrimuose sukuria efektyvig platformg
biomolekuliy analizei, derinant didelj jautruma, tikslumg ir paprastg meéginiy
paruoSimag.

Siame darbe pristatome magnetines geleZies oksido nanodaleles dekoruotas jvairiy
formy sidabro nanodalelémis. Susintetintos ir / arba dekoruotos nanodalelés buvo
charakterizuotos transmisine elektrony mikroskopija, skenuojamgja elektronine
mikroskopija, ultravioletine ir regimgja spektroskopija bei pritaikytos pavirSiaus
sustiprintoje Ramano spektroskopijoje naudojant biomolekules: adening ir ergotioning.
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Aplinkai draugiska alavo sulfido sluoksniy sintezé ir iSkaitinimo
efektas

Dominyka Zubrickaité, Asta Bronusiené, Ingrida Ancutiené
Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakulteto Fizikinés ir neorganinés chemijos
katedra

Metaly chalkogenidai, ypa¢ alavo sulfidai, sulaukia didelio démesio dél savo ypatingy
fizikiniy ir cheminiy savybiy. Alavas ir siera yra netoksiski, gamtoje paplite elementai,
todél alavo chalkogenidai yra aktualls energetikos reikméms dél puikiy elektriniy ir
optiniy savybiy. Ortorombinés struktiros SnS, pasizymi 1,1 eV draustinés juostos
energija, yra panasus j silicj ir pasizymi daug zadanciu veikimu artimyjy infraraudonuyjy
spinduliy srityje. SnS gali turéti ir n tipo, ir p tipo laiduma, priklausomai nuo iSkaitinimo
temperatlros. SnSz yra n tipo puslaidininkis, turintis SeSiakampe struktirg. Misriy
alavo sulfidy (SnSx) savybiy universalumas leidZia juos naudoti jvairiose
technologinése srityse, pavyzdZziui, fotoelektros jrenginiuose, superkondensatoriuose,
optiniuose jutikliuose ir tranzistoriuose.

Nuosekliosios jony sluoksnio adsorbcijos ir reakcijos (SILAR) metodas sidlo
ekonomiskg ir efektyvy plony sluoksniy nusodinimo metodg, leidziantj gauti didelio
ploto dangas, stipriai sukibusias su pagrindu. Sio darbo tikslas buvo aplinkai draugisku
metodu susintetinti alavo sulfido sluoksnius ant FTO stiklo, iSkaitinti juos azoto
atmosferoje 200 °C temperaturoje, istirti strukttrines, morfologines ir optines savybes.

Pirmiausia nuplauti FTO stikliukai ultragarsu buvo valomi acetone 10 min. Sluoksniy
sudarymui naudotas SILAR metodas, kuris pagrjstas nuosekliu katijony ir anijony
pirmtaky tirpaly ir distiliuoto vandens naudojimu. Vandeninj katijoninj tirpalg sudaré
0,05 M SnCl2 su 1,0 g citrinos ragsties, o vandeninis anijoninis tirpalas buvo 0,05 M
Na2S. Sintezei buvo panaudota 20, 30 ar 40 SILAR cikly 40 °C temperaturoje. Ploni
alavo sulfidy sluoksniai buvo apibldinti naudojant RSDA, SEM-EDS ir UV-Vis
spektroskopijos analizes.

Atlikus RSDA analize kaitinty ir nekaitinty bandiniy rentgenodifraktogramose vyrauja
Siy faziy smailés: SnS, Sn2Ss. Kadangi gauti sluoksniai ploni, todél
rentgenodifraktogramose pastebima ir alavo oksido fazé. ISkaitinus padidéja sluoksniy
kristaliSkumas, bet faziné sudétis iSlieka ta pati. Kei€iant SILAR cikly skaiciy sluoksniy
faziné sudétis taip pat iSlieka ta pati. SEM analizés rezultatai parodé, kad didinant cikly
skaiCiy alavo sulfidy sluoksniy struktira tampa tankesné, tolygesné ir
homogeniskesné, mazéja porétumas, vienodéja grudeliy dydis ir pasiskirstymas.
Taciau pastebima, kad vietomis yra netolygiai pasidengusiy sri€iy. Draustinés juostos
plo€io intervalas kinta nuo 1,6 iki 3,9 eV.
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Daugiapoliarumo paradigmos formalis modeliai
cheminiy elementy atomy funkcijoms

Saulius Zidonis
Tarptautiné Lietuvos mokslininky ir inteligenty asociacija ,,Kdryba“

Siame darbe pristatoma pagrindinés mokslosferos nepastebéta ir deramai nejvertinta mokslo
ir pazinijos paradigma - daugiapoliarumas, besiskiriantis specifine polinarine sgveika, kokybiy
ir désniy tarp jy iSkélimu, modeliavimu, vidiniu dialektiSkumu ir galimy atvejy konkretumu.

Analizuojama paradigmos informacija, gauta suradus ir perzitréjus skaitmenizuotas kopijas
raritetiniy monografijy, paraSyty Kazachstano mokslininko Lenskij V.V. kartu su
bendraautorium Koc¢nev A.G. ir iSleisty skirtingy mokslo institucijy leidyklose 1982 ir 1986
metais nedideliais tirazais. Bendrautoriy indéliai 1982 mety monografijoje ,Polinariniai
santykiai ir daugiapoliariai modeliai“ (i$ rusy k.) sukonkretinti taip, kad formalls modeliai yra
sukurti pagrindinio bendraautoriaus, todél daugiapoliarumo formalyjj aparatg galima
identifikuoti kaip ,Lenskio grupes®.

Darbo tikslas: patikrinti polinarinémis funkcijomis ir dialektikos principais modernizuotos grupiy
teorijos, pavadintos Lenskio grupiy ,lokaliniais daugiapoliariais formaliais modeliais* (arba
trumpai — ,lokomis®, o visos kartu - ,daugiapoliarumo paradigma“) adekvatumus fizikinés
chemijos uzduotims.
Konkreciai, cheminiy elementy atomy funkcijoms modeliuoti ir fenomenams paaiskinti, ypac
nepaaiskintiems kity paradigmy pagrindais. Taikyti teorinis modeliavimas ir lyginamoji analizé.
Svarbiausi gauti rezultatai - matematiniai modeliai ir funkcijy paaiSkinimai — hipotezés
cheminiy elementy atomams:

e elektrony konfiglracijos energijos polygiy s, p, d, f, ... orbitaliy ir elektrony skaiciy,

priezastingumo;
e elektrony spiny mechanikos ir logikos;
e branduoliy nuklony magiskyjy skaiciy eiliy matematinés logikos.

Tarp rezultaty — iSvados, kad konkretis daugiapoliarumo modeliai yra besivystantys
dialektiniais principais nuo paprasciausiy vis sudétingyn. Kai paprastesnieji pagal désnius
tolesniu vystymusi sprendzia dialektinius prieStaravimus. Ir sukuria naujas, dar nebuvusias
kokybes. Tradicinés paradigmos tai vadina ,emerdzentiSkumu®,,sinergija“ ir net ,dvasia“ bei
,siela“. Su kiekybiy SuoliSkais peréjimais | naujas kokybes - virsmais. Modeliai talpds
specifinémis kokybinémis-kiekybinémis lokaliy désniy funkcijomis. Bet ne visy galimy atvejy
vienu metu, o kiekvienam konkre€iam atskiram atvejui — tik viskas savo ribotai konkretaus.
Yra svarbUs skirtumai tarp taip vadinamy ,nelyginiy® ir ,lyginiy“ pagal poliarumy skaiciy erdviy-
loky kokybiy savybiy ir désniy. Tai gerai dera su tradicinio modelio nelokalumo susietumo
fenomenais ir Pauli draudimo bei kitais kvantiniais reiskiniais, pvz., smulkiosiomis sandaromis.
Skirtingus atskirai lokalius daugiapoliarius modelius jungia j paradigmg vieningi principai ir
dialektiniai peréjimai.

Padéka. Konsultavo daugiapoliarumo autorius Vasilij Lenskij. lliustracijas atliko dizaineris
Artdras Jazavita.
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PavirsSiuje imobilizuoty membrany sgveikos su a-hemolizinu
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Biologinés lIgstelés membrana sudaryta daugiausia iS lipidy, cholesterolio ir baltymy.
Vienos svarbiausiy jos fukcijy - Igstelés apsauga bei molekuliy ar jony pernasos is ir j
Igstele reguliavimas. Kadangi tirti Igstelés membranas in vivo sudétinga, buvo
sukurtos modelinés Igstelés membrang imituojanCios sistemos. Vienas tokios
sistemos pavyzdziy — ant laidaus ar puslaidininkio pavirSiaus per molekulinius inkarus
imobilizuotas lipidy dvisluoksnis. Molekuliniai inkarai suteikia lipidiniam dvisluoksniui
fluidiSkumo bei leidZzia susidaryti 1-2 nm storio pomembraniniam rezervuarui,
imituojanCiam Igstelés citoplazmg. Laidus substratas leidzia tirti tokig sistemg jvairias,
tuo tarpu ir elektrocheminiais, metodais. Sie modeliai gali bati naudojami kaip
biologiniai jutikliai toksinams, kurie membranose sudaro poras, pavyzdzZiui o-
hemolizinui (aHL), nustatyti.

Siame darbe buvo sukurtas Igstelés membranos modelis ant stiklinés plokstelés,
padengtos fluoru legiruoto alavo oksido (FTO) sluoksniu. Substarto silanizavimui buvo
naudotas ekvimoliarinis trichloro(3-(oktadeciltio)propil)silano (TOPS) ir
alkiltrichlorosilano (ATS) miSinys. Ant silanizuoto pavirSiaus vezikuliy liejimo bidu
buvo imobilizuotas fosfolipidinis dvisluoksnis. Tam naudotas daugiasluoksniy
vezikuliy tirpalas sudarytas i§ 0,4 mM cholesterolio ir 0,6 mM DOPC. Kinetiniai
fosfolipidinio dvisluoksnio formavimosi matavimai bei suformuotos sistemos veikimo
poras formuojanCiu toksinu aHL tyrimai atlikti naudojant greitosios Furjé
transformacijos elektrocheminio impedanso spektroskopijg (FFT-EIS). Si technika
leidZia pamatuoti elektrocheminio impedanso spekirg per keletg sekundziy, tad leidzia
tirti labai greitus pasikeitimus sistemoje.

Sio tyrimo metu, fosfolipidinis dvisluoksnis buvo suformuotas per ~30 min,
nepriklausomai nuo skirtingy sistemos savybiy, tokiy kaip fosfolipidinio dvisluoksnio ar
savitvarkio monosluoksnio elektrinés talpos ar defektiSkumas. Tokioms sistemoms
blddingo minimumo Bode koordinatése kitimo laike trajektorija (argZmin(logfmin)) leido
jvertinti fosfolipidinio dvisluoksnio formavimosi procesg kaip prasidedantj maZzu kiekiu
fosfolipidinio dvisluoksnio ,saly®, kurios pleCiasi membranai formuojantis. EIS
pokyciai, kuriuos sukelia aHL paZaida taip pat pastebimi jau per pirmgjg minute.
Darbas atskleide, kad aHL poveikio kinetika skirtingose sistemose skiriasi, o tam,
tikétina, didele jtakg daro substrato, savitvarkio monosluoksnio ir suformuoto
fosfolipidinio dvisluoksnio heterogeniSkumas.

Naudojant FFT-EIS taip pat buvo jvertintas aHL polinkis sudaryti klasterius: Tiek
elektrocheminio impedanso Bode koordinatése pastebétas fazés minimumo kitimo
trajektorija, tiek sistemos heterogeniSkumui jvertinti naudoto ¢ parametro,
apibadinanc€io minimumo plocio ir padéties koordinatése sarysj, leido daryti iSvada,
kad aHL Sioje sistemoje linkes sudaryti klasterius.
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Polipirolas yra vienas dazniausiai naudojamy elektrai laidZiy polimery jvairiy jutikliy
kdrime. Polipirolas, parinkus tinkamas sglygas, pasizymi puikiu elektriniu laidumu,
stabilumu bei biologiniu suderinamumu. Taciau naudojant jj kaip molekuliy jspaudais
Molekuliy jspaudais modifikuoti polimerai (MIP) yra inovatyvios medZiagy struktdros,
kurios leidzia atpazinti tikslines molekules, suformuojant Siy molekuliy jspaudus
pasirinktame polimere (Ramanavicius et al., 2021).

Sio tyrimo tikslas yra elektrocheminis MIP formavimas polipirolo pagrindu, naudojant
potencialy ciklus ant indzio-alavo oksidu dengto stiklo elektrodo. Naudojant
skenuojancios elektroninés mikroskopijos bei pulsinés chronoamperometrijos su
optine absorbcija metodus buvo jvertinta suformuoto MIP pavirSiaus morfologija bei
sluoksnio storio jtaka jo adhezijai ant elektrodo (Boguzaite et al., 2023).
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