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Pratarmeé

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakultetas pirmg kartg rengia nacionaline
moksline konferencijg "Chemija ir geomokslai 2024". Sio uZmanymo tikslas yra
dvejopas. Du institutai — Chemijos ir Geomoksly — yra viename fakultete, bet taip
mazai Zinome vieni apie Kkitus, apie vykdomus mokslinius tyrimus abiejuose
institutuose. Taigi, Si konferencija yra skirta pristatyti naujausius mokslinius tyrimus,
vykdomus Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos ir Geomoksly institutuose.
Antrasis konferencijos tikslas yra ne maZziau svarbus, o gal ir svarbesnis. Norime
prisiminti ir pagerbti Zymaus lietuviy geologo profesoriaus Juozo PaSkevitiaus
atminimg. Prie§ metus dar visi Sventéme profesoriaus 99-gjj gimtadienj...Be atminties
nebina ateities. Sig konferencijg dedikuojame garsaus geologijos profesoriaus Juozo
PaskeviCiaus 100-osioms gimimo metinéms.

Labai tikiuosi, kad renginys bus jdomus, nes uzsiregistravo didelis kiekis dalyviy ne tik
i§ masy fakulteto. Neabejoju, kad konferencija bus testineé, kasmetiné, vienijanti ne tik
chemikus su geomoksly atstovais. Viliuosi, kad prisijungs fizikai, biologai,
medZziagotyrininkai, mokslo istorikai, sociologai ir humanitarai. Ir nepamirsime muisy
praeities.

Prof. Aivaras Kareiva
VU Chemijos ir geomoksly fakulteto dekanas



Profesoriaus Juozo Paskevi€iaus pagrindiniai gyvenimo kelio
laiptai

Gimé 1924 m. kovo 19 d. DabuZzéliy kaime, Anyksc¢iy rajone (pagal prieskarine
administracijg Dabuzéliy k. Kavarsko vals¢., Ukmergés apskr.). 1934 m. baigé
DabuZziy pradzZios mokyklg, 1943 m. — Vepriy Zemés akio mokyklg, 1943—1944 m.
mokési Vilniaus vidurinéje sodininkystés mokykloje, baigé pirmgjj kursg (sutrukde
karas), véliau Vilniaus suaugusiy gimnazijoje.

1944-1945 m. dirbo Musninky valscCiaus agronomu. 1947 m. baigé Vilniaus Zemes
ukio technikuma ir jgijo jaunesniojo agronomo, sodininko-darzZininko kvalifikacijg.

1947-1948 m. dirbo sodininku Vilniaus apZeldinimo treste. 1947 m. jstojo j Vilniaus
pedagoginio instituto Gamtos-geografijos fakultetg, baigé pirmgjj kursa.

1948 m. peréjo j Vilniaus universiteto Geologijos skyriy, kurj baigé 1952 m. Jam buvo
pripaZinta diplomuoto geologo kvalifikacija. 1952—1953 m. jsidarbino Lietuvos
moksly akademijos Geologijos ir geografijos instituto jaunesniuoju moksliniu
bendradarbiu ir Vilniaus universiteto Mineralogijos katedroje skaité paskaitas
valandiniu atlyginimu.

2 )

* Profesorius Juozas Paskevicius (1924-2023)

P E D AGOG A S

1953 m. peréjo darbui j Vilniaus universiteto Geologijos katedrg vyresniuoju déstytoju,
nuo 1963 m. docentas, nuo 1975 m. — profesorius. 1973-1990 metais vadovavo
Geologijos ir mineralogijos katedrai, o0 1990-7994 metais universiteto toje pacioje
katedroje dirbo profesoriumi. 1994 m. jam buvo paskirta Vilniaus universiteto
profesoriaus habilituoto daktaro renta.

Vilniaus universitete 1952—-2004 metais parengé ir déste 20 geologijos discipliny,
iSleido du vadovélius ir dvi mokymo programas, vadovavo 40 studenty diplominiy
darby, buvo 21 disertacinio darbo, oponento ir disertacijy gynimo komiteto
pirmininko arba jo nario pareigose,

Vadovavo 49 studenty mokslo darbams, kuriuos vykde 79 studentai, parengtus darbus
Skaite mokslinése konferencijose,

13-je mokslo taryby, komisijy ir draugijy darbe, su kitais universiteto geologais
parenge ir iSleido j gyvenimg daugiau kaip 1100 diplomuoty geology.



M OK S LI NI NK A S

1958 m. apgyné geologijos ir mineralogijos moksly kandidato (dabar daktaro)
disertacijg ,Piety Pabaltijo ordoviko-siliro uolieny stratigrafija ir fauna“

0 1973 m. — geologijos ir mineralogijos daktaro (dabar habilituoto daktaro) disertacijg
,Piety Pabaltijo ordoviko ir sildro biostratigrafija ir graptolitai® tuo jgydamas daktaro
ir habilituoto daktaro mokslinius laipsnius.

Tyrimy kryptys — paleontologija, stratigrafija, geologijos moksly istorija, regioniné
geologija.

Dalyvavo 10-je tarptautiniy ir respublikiniy geologiniy ekspedicijy po Europg ir Azijg,

IStyré daugiau kaip 150 Lietuvos ir kaimyniniy kraSty giliyjy greZiniy kerng, ordoviko ir
siliro brachiopody, graptolity, trilobity ir kity gyvanijos grupiy genciy, rasiy ir
porasiy fosiline faung, is jy daugiau kaip 120 buvo paleontologiSkai aprasytos,
dalis i$ jy yra naujos, paleontologijos mokslui iki tol buvo nezinomos.

Tuo remiantis sudaré naujas siliro ir ordoviko stratigrafines schemas, graptolity
zonines stratigrafines skales, kuriomis naudojasi Lietuvos gamybines ir mokslinés
organizacijos.

Sudaré Baltijos siliro baseino ekostratigrafinj modelj, geologinius, facijy,
paleogeografinius ir struktdrinius Zemélapius, atrado Vidurio Lietuvos (ordoviko) ir
Lietuvos (siltiro) palaidotus tektoninius jlinkius, paskelbe 38 monografijas, knygas,
atlasus.

Buvo Vilniaus universiteto geologijos specializuotos tarybos moksliniams laipsniams
teikti pirmininkas (1975-1980), Lietuvos Zurnalo ,,Geologija” jkdréjas ir vyriausiasis
redaktorius isleido 36-erius jo numerius (1980-2002), véliau vyr. redaktoriaus
pavaduotojas ir véliau redakcinés kolegijos narys. Taip pat yra Lietuvos geology
sgjungos garbés narys. Apdovanotas pasiZzymejimo Zenklu ,,Auksinis geologo
plaktukas*® (2020).

Apdovanotas Garbes Zenklo ordinu (1976), jam buvo paskirta Lietuvos valstybiné
mokslo premija (1983) ir Lietuvos nacionaliné mokslo premija (1996), Juozo
Dalinkevi¢iaus vardiné premija (1997), jis buvo paZzymeétas Lietuvos SSR Aukstojo
ir specialiojo vidurinio mokslo ministro ir Vilniaus universiteto Rektoriaus trylika
garbes rasty (1978-2004) uz vaisingg pedagoginj ir mokslinj darbg ir aktyvig
visuomenine veiklg, uz gerg vadovavimg moksliniams darbams, uz Geologijos
muziejaus atkdrimg Vilniaus universitete.

2022 m. Teodoro Grotuso medaliu uz geologijos ir paleontologijos moksly plétra.

2023 m. uZ nuopelnus mokslui ir kultdrai bei ilgametj pedagoginj darbg apdovanotas
pirmuoju didziojo mineralogo ir Svietéjo Ignoto Domeikos atminimo medaliu.

A S M ENY B E

Akademikas Benediktas Juodka, sveikindamas Profesoriy pabrézé, kad universiteto
akademine aurg, kuri iki Siol tebeplevena auditorijose, kare tokios iSskirtinés
asmenybeés, koks yra Juozas PaS$kevicius. [gimta Profesoriaus inteligencija,
padorumas, atsidavimas profesijai buvo ir vis dar yra pavyzdziu istisoms jaunyjy
geology kartoms...

O geology bendruomené sako — jis buvo ir liks masy

dr. Eugenija Rudnickaité
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Profesoriaus Juozo Paskevi€iaus — pedagogas, mokslininkas,
asmenybé

Eugenija Rudnickaité!, Antanas Marcinonis?
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly instituto Geologijos muziejus
2UAB Grota

Profesoriaus, habilituotas geologijos moksly daktaras Juozas PaskeviCiaus kaip
pedagogas ir mokslininkas formavosi, tobuléjo Vilniaus universiteto mokslininky
bendruomenéje. Jam désté profesorius Mykolas Kaveckis, tuo metu dar docentas
Juozas DalinkeviCius ir kiti senosios inteligentijos atstovai, turéje ne tik puikias
destomy discipliny zinias, bet ir atitinkamg iSaukléjimg.

Pradéjes dirbti Vilniaus universitete nuo 1952 mety rudens semestro déstytoju
valandininku, nuo 1953 mety jau dirbo pilnu etatu tuometinéje Geologijos katedroje.
Nors déstomy dalyky paskaity valandy kravis buvo didelis (per 42 pedagoginio darbo
metus skaité 20 skirtingy discipliny, kartais turédavo net 8 val. paskaity ir laboratoriniy
darby per dieng) 1958 metais apgyné geologijos ir mineralogijos moksly kandidato
(dabar daktaro) disertacijg ,,Piety Pabaltijo ordoviko-siliro uolieny stratigrafija ir
fauna”, o 1973 metais — geologijos ir mineralogijos daktaro (dabar habilituoto daktaro)
disertacijg ,,Piety Pabaltijo ordoviko ir siltro biostratigrafija ir graptolitai” tuo jgydamas
daktaro ir habilituoto daktaro mokslinius laipsnius.

Profesorius ne kartg yra sakes ir rases, kad: ,profesorius Juozas Dalinkevi¢ius mano
profesiniame gyvenime buvo lyg kelrodis, vadovas, bendradarbis, vyresnysis draugas,
] kurio petj visada galéjai atsiremti.

Taip pat apie profesoriy Juozg PaskeviCiy atsiliepia jo buve auklétiniai. Jis palaiké
rySius su absolventais, visada dalyvaudavo kursy susitikimuose pazymint Universiteto
baigimo apvalias sukaktis. Primindavo atsitikimus i$ jy studijy laiky...

Lietuvos geology bendruomené vadino ir vadins jj savo Mokytoju, sémesi iSminties ir

patirties bendraudami su juo, galés ir toliau semtis iS jo paraSyty moksliniy ar
gyvenimiskos patirties kupiny knyguy.
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Mechaninis rysys: nuo molekuliy iki masiny

Edvinas Orentas
Organinés chemijos katedra, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Mechaniniai rySiai sudaromi ir suardomi visy musy kiekvieng dieng- uzsidedant
kuprine, uzsisegant saugos dirzg automobilyje ar jsisegant auskarus. Siuos buitinius
pavyzdzius realizavus molekuliniame pasaulyje, atsiveria nauji badai molekuliniy
architekttry kdrimui, nesudarant klasikiniy cheminiy rysSiy dalyvaujant elektronams.
Tokios, mechaniniu barjeru palaikomos molekulinés struktiros idealiai tinka kurti
nanojrenginius, kur molekuliy daliy tarpusavio judéjimas generuoja funkcinj atsakg ar
idealiu atveju, jgalina atlikti naudingg darbg. Mechaninio rySio iStakos, pirmieji
pavyzdziai ir jy modernas atitikmenys bei jy panaudojimas molekulinéje masinerijoje
bus trumpai aptarti paskaitoje.
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Evoliucijai suprasti reikia erdvés ir ilgos atminties

Andrej Spiridonov
Chemijos ir geomoksly institutas, Vilniaus universitetas

Evoliucija yra daugialygis procesas, kuris vyksta tuo pat metu daugelyje erdvés ir laiko
masteliy. Evoliucionuoti gali skirtingi biologiniai vienetai, kurie sudaro populiacijas,
kurie pasizymi kintamumu ir kurie pasizymi paveldimumu. Tokiais vienetais gali bati
Igstelés, kuriy dauginimasis ir atranka vyksta minuciy ir valandy laiko mastelyje,
daugialgscCiai organizmai kuriy evoliucijos trukmé varijuoja nuo dieny iki tukstanciy
mety, o taip pat risys, kurios irgi yra istoriniai evoliuciniai individai, ir kurios atsiranda
ir iSnyksta laiko masteliuose nuo tikstancCiy iki deSimciy milijony mety. Evoliucijos
tyréjai suvoke, kad gali evoliucionuoti anksciau iSvardinti giminyste suristi kolektyvai,
taCiau kur kas atviresnis ir sudétingesnis klausimas yra — ar gali evoliucionuoti visos
ekosistemos, sudarytos i$ skirtingiausiy, daznai mazai giminingy rasiy? Ekosistemy
ribos ne visad aiskios ir ne visad lengva suvokti jy veikimo mastelius ir dél kokiy
priezasCiy Sie masteliai atsiranda. Dél Sios prieZasties, ekosistemy evoliucija —
sekantis zingsnis ekosistemy veikimo ir atsiradimo pazinime, buvo atidéliojamas ir
nepasieké Zymaus progreso.

Sio pranes$imo metu bus pristatyta nauja, taip vadinama Bretskio hierarchijos
koncepcija, kuri paaiskina, kokiu budu atsiranda ekosistemy individualumas. Esminis
veiksnys apibréziantis biologinj individualumg yra barjery buvimas. Barjerai atskiria
priezastiniais rySiais susijusias populiacijas. Tai gali bati Igsteliy membranos, kurios
neleidzZia vykti atsitiktiniams geny mainams, taip pat tai gali bati raSiy reprodukcinés
ribos palaikomos poravimosi atpazinimo sistemy (fiziologiniy, morfologiniy ir elgesio).
Bet taip pat barjero vaidmenj gali atlikti ir jvairUs fiziniai geografiniai bruozai. Bretskio
hierarchijos teorija numato, kad mazuose masteliuose ekosisteminiai vienetai, pvz.,
simbiozés tarp grybo ir dumblio (kerpé), arba Zmogus ir jo vidinis mikrobiomas,
integruojasi ir formuoja barjerus su kitomis panasaus mastelio sistemomis pasitelkiant
biologines adaptacijas (grybas ir Zmogus formuoja savo kino ribas ontogenezes
metu). Tokios sistemos vadinamos holobiontais. Taciau, kai erdvés ir laiko masteliai
didéja, biologiné daugelio skirtingy rasiy simbiozé tampa vis sudétingesné. Kartu
pradeda didéti geografiniy bruozy reikSmingumas. Kuo erdvés ir laiko masteliai tampa
didesni, tuo svarbesnj vaidmenj pradeda vaidinti geografiniai bruoZai formuojami
geologiniy procesy. Tokie biotos vienetai, kuriy atskyrimas jvyksta dél geologiniy
veiksniy, vadinami geobiomais. Jie yra biologiniai individai, kurie uzima tam tikrg erdve
ir pasizymi evoliucine laiko trukme, kuri gali siekti milijonus mety. Geobiomy viduje
vyksta kvazi-nepriklausoma nuo likusio pasaulio evoliucija ir vidiniy vienety integracija.
Kuo didesni geobiomai, tuo ilgesné ir gilesné gali jvykti integracija. Tokiu badu galime
pamatyti, kad didZiausiuose masteliuose kertinj vaidmenj kontroliuojant koevoliucijos
tempus turi geologiniy procesy laiko ir erdvés masteliai. Dideliuose masteliuose
biologija tampa fundamentaliai geologiska.
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Dvisluoksniy fosfolipidiniy membrany formavimas ant metaly
oksidy pavirsiy ir jy pritaikymas biologiniy jutikliy karimui

Inga Gabriiinaité!, Anastasija Aleksandrovié!, Gerda ZiziGnaité!, Tomas

Sabirovas?, Ausra ValiGniené!
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Vilniaus universiteto Gyvybés moksly centro Biochemijos institutas

Fosfolipidinés membranos yra kiekvienos lgstelés apsauginis barjeras. Lastelése ant
Siy membrany, paprastai, yra prikibe jvairiausiy baltymy, polisacharidy, glikoproteiny.
Dél to tai yra puikus substratas imobilizuoti baltymus ir juos tirti. Fosfolipidinés
membranos gali bati imobilizuojamos ant jvairiausiy pavirsiy, taCiau Siame darbe yra
iSkeltas tikslas membranas formuoti ant elektrai laidziy metaly oksidiniy pavirsiy. Tada
Sias membranas galima tyrinéti elektrocheminiais metodais, tokiais kaip
elektrocheminio impedanso spektroskopija, cikliné voltamperometrija.

Siame darbe fosfolipidinés membranos prie paviriaus buvo prikabinamos per
savitvarkj monosluoksnj (SAM). Kadangi naudojami metaly oksidiniai pavirSiai, SAM
formavimui buvo pasirinkti trichlorosilanai, kurie sudaro stipry kovalentinj ry§j su
pavirSiumi ir yra labai stabilis. Membranos buvo formuojamos vezikuliy liejimo metodu
ir jas sudaré gyvose Igstelése dazniausiai aptinkamas lipidas 1,2-dioleoil-3-
fosfoglicerocholinas ir cholesterolis, kad stabilizuoty membranos struktarg.

Suformuotos membranos buvo tiriamos imobilizuojant skirtingus baltymus - toksinus,
tokius kaip a-hemolizinas (i$ auksinio stafilokoko), melitinas (i§ gyvaciy nuody) ar
fosfolipazé A2 (i$ bigiy nuody). Sie toksinai ardo fosfolipidine membrang, didindami
defekty tankj joje. Tai galima lengvai stebéti elektrocheminio impedanso
spektroskopijos metodu. Membranos pazaida priklauso nuo naudojamo toksino
koncentracijos, todel sukurtg sistemg galima pritaikyti kaip biologinj jutiklj skirtingy
toksiny nustatymui.

Padéka. Sis tyrimas finansuotas Vilniaus universiteto Mokslo skatinimo fondo projekto
MSF-JM-2/2022 |éSomis

15



Ar ateityje deél klimato kaitos, kylan€io juros lygio ir zmogaus
veiklos galésime mégautis Baltijos juros smelétais krantais?

Donatas Pupienis
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

PietryCiy Baltijos sméléty kranty juosta tesiasi apie 1380 km nuo Svinouiscio (Lenkija)
iki Pernu (Estija), i$ kuriy Lietuvai priklauso tik neilga (90,6 km) kranto atkarpa. Baltijos
sméléty kranty raida priklauso nuo geologinés struktaros ir vietovés pobudzio, sgnasy
kiekio ir jy pernasos, klimato (ekstremalios audros), santykinio jlros lygio kaitos bei
Zzmogaus veiklos (uosty rekonstrukcija ir plétra, rekreacija, kranty tvirtinimas, sgnasy
reguliavimas). ISskirtinio visuomenés démesio sméléti krantai sulaukia po ekstremaliy
audry, kai nukencia infrastruktdra, o dél pakilusio juros lygio ir sustipréjusiy abraziniy
procesy buna nuardomos prieSkopés.

Prognozuojama, kad klimato kaitos sukelti reiSkiniai — ekstremalios audros dazneés ir
stiprés, o iki 2100 m. Baltijos jaros lygis pakils apie 30-70 cm, be to Zmogaus veikla
(neSmeny pernasos procesy kontroliavimas) paspartins sméléty kranty erozija.
Taciau prognozuoti ir jvertinti gamtiniy ir antropogeniniy veiksniy pokyc€iy jtakg
krantams yra labai sunku, nes daznai minéti veiksniai veikia kartu. Kranty erozijos
prognozes apsunkina ir tai, kad daznai neatsizvelgiama | galimg tendencijy
pagreitéjimg, procesy erdvinj ir laiko kintamumag. Daznai kranty erozija bina epizodinée
arba pavéluota bei gali priklausyti nuo ankstesniy jvykiy poveikio. Smeléty kranty
raidos prognozes komplikuoja gamtinés sistemos neapibréztumas bei politinis ir
ekonominis neapibréZtumas susijes su Zmogaus veikla. Be to sméléty kranty raidos
prognozes apsunkina ir tai, kad tarp antropogeniniy ir gamtiniy veiksniy egzistuoja
griztamasis rysys, kurio pasekmés daznai bana nenuspéjamos bei iSplintancios |
gretimus kranto ruozus. Tai kelia visuomenés nerimg ir susirtipinimg, todél nataraliai
kyla klausimas ar ateityje galésime mégautis Baltijos jaros smélétais krantais.

Atsakymas priklauso nuo kiekvienos PietryCiy Baltijos regiono valstybés sprendimy
prieméjy pasirinktos krantotvarkos strategijos ir diegiamy krantotvarkiniy priemoniy.
Kadangi intervencinis valdymas vis dazniau laikomas netvariu, todeél svarbu
jgyvendinti tvarias pakranciy valdymo strategijas bei diegti krantotvarkines priemones,
kurios remiasi gamta pagrjstais sprendimais. Lietuvoje laikomasi ,nieko nedarymo®
arba ,ribotos intervencijos” krantotvarkos strategijos, be to Lietuvoje jau daugiau kaip
200 mety yra diegiamos gamta pagrjstais sprendimais taikomos krantotvarkinés
priemonés. Minety strategijy ir krantotvarkiniy priemoniy pasirinkimas uztikrina, o
ateityje tikétina leis pajurio lankytojams meégautis smélétais krantais.
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Aukso nanodalelés: nuo vitrazinio stiklo iki galimo vézio gydymo

Anton Popov, Benediktas Brasilinas, Asta Kausaité-Minkstimiené, Almira

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

Spindintis aukso blizgesys Zavéjo Zmones nuo seniausiy laiky. Taciau pasitelkus
chemijg ir iSgaunant tokias mazas aukso daleles, kad jy matmenys tesiekia
milijardines metro dalis (nanometrus), atsiveria visiS8kai naujas pasaulis. Pirmasis
aukso nanodaleliy panaudojimas glaudziai susijes su raudonos spalvos stiklu, kuris
buvo gaminamas jau 1400-1300 m. pr. Kr. Egipte ir Mesopotamijoje. Pradedant nuo
rubino stiklo gamybos, aukso nanodaleliy taikymas iSsiplété | medicing ir ateityje gali
tapti auksiniu vézio gydymo standartu.

Aukso nanodalelés yra universali medziaga, kurig galima naudoti jvairiose srityse.
Taip yra todél, kad jy elektroninés ir fizikinés savybés yra gerai istirtos, o jy gamybos
bldai yra gerai iSvystyti. Jy pavirSiaus savybes taip pat lengva keisti. Del Siy savybiy
aukso nanodalelés yra viena i$ dazniausiai tyrimuose naudojamy nanomedZiagy
klasé ir jau rado savo pritaikymg medicinoje. Pavyzdziui, aukso nanodalelés yra
naudojamos gaminant greituosius SARS-CoV2 antigeno testus. Siame darbe bus
apzvelgta aukso nanodaleliy istorija bei pristatyti skirtingi jy panaudojimo variantai.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-MIP-22-
46
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Aeracijos zonos grunty inzineriniy geologiniy salygy tyrimo
ypatumai

Gintaras Zariojus, Vytautas Samalavicius, leva Lekstutyté, Domas Gribulis
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Klasikinéje grunty mechanikoje fiziniy ir mechaniniy procesy paaiskinimui ir uzdaviniy
sprendimui naudojami du ribiniai dvifaziai modeliai: absoliu€iai sauso grunto (Sr = 0)
ir pilnai prisotinto vandeniu (Sr = 1) modeliai. Tai teoriniai modeliai, taCiau darant tam
tikras prielaidas, taikomi tais atvejais, kai nagrinéjamas smélio sluoksnis yra Zemiau
gruntinio vandens lygio ar giliau sligsantis smulkus gruntas, kurio Sr yra artimas 1, ar
pakankamai rupus smélis esantis arti Zemés pavirSiaus priimant, kad jo Sr yra artimas
0. TaCiau nemaza dalis inzineriniy geologiniy tyrimy, sprendziant jvairius statyby ir
aplinkosauginius klausimus, atliekama aeracijos zonoje, kur gruntas yra trifazé
sistema sudaryta iS kietosios dalies, vandens ir oro. Toks gruntas laikomas
neprisotintu vandeniu arba tik i$ dalies prisotintu (0 < Sr < 1). Trifazés sistemos, kuri
sudaro aeracijos zonos gruntus, analizé reikalauja ypatingy ziniy ir tyrimy. Ypac tai
aktualu ten, kur gruntai yra smulkesni arba turi didesnj smulkiy daleliy kiekj. Dél grunto
porose esanciy oro ir vandens slégiy skirtumo, skirtingo faziy spadumo ir jy sgveikos
bei cheminio poveikio, Siy grunty elgsena yra sudétinga. Aeracijos zonoje pasireiskia
neigiamas porinis slégis, kuris atsiranda dél kapiliariSkumo ir sukuria papildomag
pavirSiaus jtemptumg. Minéti procesai ir reiSkiniai sglygoja grunto jsiurbimo slégio
atsiradima, kurj sudaro du komponentai: matricos jsiurbimo slégis (ua-uUw) ir 0SmMosinis
slégis (¢s). Tai svarbus faktorius, formuojantis aeracijos zonos grunty fizikines ir
mechanines savybes. Sis jsiurbimo slégis, y, pirmiausia yra kapiliariSskumo rezultatas.

Atsizvelgiant j tai, grunty mechanikos laboratorijoje buvo atlikti jvairios sudéties smélio
kapiliariSkumo ir laidumo vandeniui tyrimai, kurie leido redukuoti aeracijos zonos
grunto filtracijos koeficienty vertes (kwet). Taip pat laidumo tyrimai buvo atliekami ir
lauko salygose, jrengtuose kasiniuose ir paruostose aikSteléese. Pagal tyrimo
rezultatus, juos sugretinant su teorinémis prielaidomis bei kity autoriy darbais, buvo
nustatyta, kad aeracijos zonos grunty filtracijos koeficientas deSimt ir daugiau karty
yra mazesnis nei analogiSkos sudéties prisotinty vandeniu grunty. Koeficiento verté
priklauso nuo jsiurbimo slégio ir drégmés kiekio. Gauti rezultatai tiesiogiai aprobuoti ir
pritaikyti praktikoje, sékmingai sprendziant iSkilusias problemas Alytaus ligoninés
infiltracinéms sistemoms, eiléje naujai statomy pramonés kompleksy arba sprendziant
neveikianciy infiltraciniy sistemy problemas.
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Anglies alotropiniy atmainy jvairové ir jy panaudojimas

Justina Gaidukevi¢'? Riata Aukstakojyté!, Rasa Pauliukaité?
Wilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas
2Fiziniy ir technologijos moksly centras, NanoinzZinerijos skyrius

Anglis yra pagrindiné gyvybés Zeméje sudedamoiji dalis. Unikalus anglies ypatumas
sudaryti C-C rySius atveria galimybes suformuoti junginius, sudarytus i$ ilgy grandiniy
ir jvairiy ziedy. Anglis sudaro didziausig Siandien zinomy stabiliausiy alotropiniy
modifikacijy skaiciy. Kai kurios anglies alotropinés atmainos, tokios kaip grafitas ir
deimantas, aptinkami gamtoje, kitos, pavyzdziui, anglies nanovamzdeliai ir fulerenai —
sintetinami laboratorijoje. Pastaruoju metu dél savo ypatingy fizikiniy ir cheminiy
savybiy anglies alotropinés modifikacijos tapo svarbiu nanotechnologijos sektoriaus
tyrimy objektu.

Siuo metu ypa¢ didelio mokslininky susidoméjimo sulauké vienas i$ sp? hibridizacijos
anglies nanodariniy — grafenas. Si angliné medziaga pasizymi itin i$skirtinémis
savybémis, lyginant su kitomis anglies alotropinémis atmainomis ir neorganinémis
medziagomis. Grafenui budingas didelis elektrony judris, pavirSiaus plotas,
mechaninis stiprumas ir Siluminis laidumas. Siai naujai anglies alotropinei atmainai
taip pat badingas geras cheminis, terminis ir elektrocheminis stabilumas. Dél Siy
unikaliy charakteristiky, grafeninés medziagos yra vienos 8 perspektyviausiy
medziagy pramonéje, nes gali bati naudojamos, kuriant ne tik liCio jony baterijas,
superkondensatorius, saulés ar kuro elementus, bet ir elektrocheminius jutiklius.
Jutikliai, pagaminti iS nanomedziagy, vis plaCiau naudojami jvairiose srityse — nuo
paprasty neSiojamyjy ar medicininiy jutikliy, skirty naudoti namuose kasdienei
sveikatos stebésenai, iki sudétingesniy jutikliy, naudojamy muitinéje ar aviacijoje.

Siame darbe tarpusavyje palygintos skirtingos anglies alotropinés atmainos ir aptartas
masy mokslinéje grupéje gauty grafeniniy medziagy taikymas gliukozés aptikimui.
Termiskai redukuoto grafeno oksido (rGO) méginiai buvo paruosti, kaitinant grafeno
oksidg (GO) 800 °C temperatlroje argono atmosferoje. Véliau, siekiant rGO pavirSiy
modifikuoti azoto funkcinémis grupémis, rGO buvo kaitinamas amoniako atmosferoje
850 °C (4 val.) ir 950 °C (8 val.) temperatlrose. Gautos anglinés medziagos
charakterizuotos Rentgeno fotoelektroninés spektroskopijos (XPS), Raman
spektroskopijos ir azoto adsorbcijos-desorbcijos metodais. Chronoamperometrijos
metodu jvertintas gauty méginiy jautrumas gliukozés aptikimui.

IStyrus paruostus meéginius XPS metodu, nustatyta, kad funkcionalizuoto rGO
pavirSiuje yra iSsidésciusios N—C sp?, piridininio, amino arba piridono, pirolinio ir
grafitinio azoto funkcinés grupés. Azoto adsorbcijos-desorbcijos rezultatai parodé, kad
visi paruosti méginiai yra mezoporétos ar makroporétos medziagos. Galiausiai atlikti
elektrocheminiai matavimai patvirtino, kad azotu modifikuoti rGO méginiai yra
perspektyvios elektrodinés medziagos elektrocheminiam gliukozés nustatymui.
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Neorganiniy 3D dariniy formavimo Sviesa technologijos ir
tendencijos

ini itel, Vi , vicius?, iu ilevicius?,
Greta Merkininkaité!, Edvinas, Aleksandravi¢ius?, Darius Gailevic¢ius?

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

Pastaraisiais deSimtmeciais keraminés medziagos ir i$ jy pagamintos 3D struktiros
susilaukia vis daugiau démesio deél iSskirtiniy mechaniniy, cheminiy ir terminiy
savybiy. Didéjant susidoméjimui 3D keraminémis mikro/nano struktiromis, didéja
naujy pirmtaky ir 3D dariniy gamybos procesy paklausa. Todél Sio tyrimo tikslas buvo
zoliy-geliy metodu susintetinti jvairius metalo organinius junginius ir pagaminti
keramines/kristalines 3D mikro/nanostruktiras kombinuojant fotopolimerizacijg
femtosekundiniais lazeriais ir pirolize.

Siame darbe pateikti didelés raikos ir kiety 3D keraminiy struktiiry gamybos badai,
apimantys naujy medziagy sintezes bei jy pritaikymg 3D daugiafotoninéje litografijoje.
Pirma kartg pademonstravome tiesioginj 3D mikrostruktary kristalinés fazés matavimo
bldg ir iStyréme pagaminty objekty kristaliniy faziy pokycius po terminio apdirbimo.
Taip pat pasiekéme 3D keraminio objekto raiSkos rekordg. Keraminés SiO2/ZrO2
periodinés rastrinés struktiros linijos plotis buvo mazesnis nei 60 nm.

Sukldréme naujg unikaliomis mechaninémis savybémis pasizymincig silicio-organine
medziagg. Pritaikius Sig medziagg 3D litografijoje ir atlikus pagaminty objekty pirolize,
buvo nustatyta, kad susiformuoja amorfiné SiOC arba kristalinés SiC ir/arba a,3-SisN4
struktdros, kurios nesideformuoja ir neturi jokiy defekty, o kietumas ir tamprumo
modulis yra net =15 GPa ir =105 GPa.

Apibendrinant galima teigti, kad naujy medziagy sintezé, jy fotopolimerizacija lazeriu
ir veliau gauty objekty terminis apdirbimas yra puiki technologija kuriant
daugiafunkcinius mikro-/nano 3D keraminius objektus, o pristatomi pasiekimai

sprendzia kiety ir preciziSky 3D strukttry gamybos iS80kius ir praplecia technologijos
pritaikymo galimybes komercijoje.
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Miesty zalinimo probleminiai klausimai ir jy sprendimo budai
klimato kaitos kontekste

leva Misiuné, Ri¢ardas Skorupskas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Remiantis jvairiais skaiCiavimais Siuo metu yra urbanizuota 2-4 proc. pasaulio
sausumos, o urbanizuotose teritorijose gyvena daugiau nei 62 proc. visy pasaulio
gyventojy. Panasios ir vis labiau intensyvéjancios tendencijos vyrauja ir Lietuvoje.
Remiantis strateginio planavimo dokumentais, vystoma kompaktiSko miesto
koncepcija, taCiau Cia dél nelygiaverCio miesto urbanisting struktirg formuojanciy
komponenty integravimo, besikeiCiancio klimato kontekste vis dazniau ir intensyviau
reiSkiasi ekstremalaus pobudzio problemos, tokios kaip uztvindymas intensyviy krituliy
metu arba karCio salos efektas. Miesty zaliosioms erdvéms atliekant pagrindinj
vaidmenj Svelninant neigiamg klimato kaitos poveikj, uztikrinant sveikg gyvenamajg
aplinkg ir rekreacijos galimybes paminéty reiskiniy fone, jos pacios nuolatos ir daug
stipriau nei uzmiescCio teritorijose, patiria stipréjanciy ekstremaliy klimato reiskiniy
poveikj. Todel visi auksCiau iSvardinti procesai tampa pagrindine grésme Zaliyjy erdviy
kiekybiniams bei kokybiniams rodikliams. Pagrindiniai probleminiai aspektai, susije su
miesty zalinimu, kyla dél miesty tankinimo ir ten esanciy Zaliy ar potencialiy zaliy
erdviy uzstatymo, tokiu budu stiprinant urbanizuotoms teritorijoms badingy problemy
raiskg bei, tuo paciu, deél riboto ploto ir netolygaus iSdéstymo likusioms zalioms
erdvéms sukuriant didesnj antropogeninj spaudimg. Paminéta urbanistiné tendencija
— ypac dél siauro teritorijy vystymo interesy dominavimo — Zaliyjy erdviy planavima ir
tvarkyma daro neoptimaliu. Tai savo ruoztu didina jy iSsidéstymo netolygumag, mazina
socialinj prieinamuma, paciy ekosistemy atsparumg bei jy ekologinj potencialg.

Taikant geoerdvinius ir socialinius analizés metodus Vilniaus miesto pavyzdZziu, buvo
siekiama nustatyti Zaliyjy erdviy poreikj, jy erdvinius skitumus bei naudojimo pobud;.
Buvo parinkti kertiniai zaliyjy erdviy ekologinj, rekreacinj potencialg bei
antropogeninés apkrovos lygj apibudinantys kokybiniai rodikliai, kurie pasiZzymi turinio
kompleksiskumu, kai greta pagrindinio vertinamo pozymio netiesiogiai indikuojama
eilé kity pozymiy.

Socialinés analizés atskleidé Vilniaus miesto parky lankymo ypatumus bei skirtingg
lankytojy poreikj. Tyrimo metu konstatuota, kad pagrindinis motyvas pasirenkant
Zaligjg erdve yra susijes su parky artumu namy atzvilgiu, o tai dar labiau aktualizuoja
Zeldyny prieinamumo klausima. Siuo metu yra taikytinos gana jvairios Zeldyny
pasiekiamumo vertinimo metodologijos, kuriy panaudojimas neretai lemia pastebimai
kontrastingus rezultatus, kurie tenkina ne miesto kaip sudétingos urbanistinés,
socialinés ir ekologinés strukttros poreikius, bet siaurus vienpusius interesus. Todél
sprendZiant su tuo susijusias problemas ir su klimato kaita susijusius klausimus, batina
suformuoti bei aprobuoti moksliS8kai pagrista, nesudétingg, miesto Zeldyny
pasiekiamumo ir jy kokybés vertinimo sistemg, o svarbiausia integruoti jg | teritorijy
planavimo dokumentus bei kasdieninio gyvenimo sprendinius.
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Fosforilcholino Sepetiniai kopolimerai: sintezé ir taikymas

Marijus Jurkiinas?, Martynas Talaikis?, Vaidas Klimkevic¢ius', Vaidas Pudzaitis?,

Gediminas Niaura?, Ri¢éardas Makuska?
WVilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Fiziniy ir Technologijos moksly centras

Hidrofiliniai polimerai su fosforilcholino funkcinémis grupémis, pavyzdziui, poli(2-
metakriloiloksietilfosforilcholinas) (pMPC), turi panasumo | fosfolipidus ir pasiZzymi
ypatingomis savybémis, tokiomis kaip biosuderinamumas, biolubrikacija, baltymy bei
ter8aly atstimimas. Sios savybés ypaé svarbios tokius polimerus taikant biologinése
sistemose. Polimerai, kuriuose yra MPC segmenty, veikia kaip veiksmingi pavirSiy
biolubrikatoriai vandeninéje terpéje. Siekiant pavirSius modifikuoti polimerais su MPC
segmentais, reikia antrojo polimerinio bloko, kuris pasiZzyméty stipria sgveika su
paviriumi. Sig funkcijg gali atlikti polimeriniai blokai, turintys adhezinémis savybémis
pasizyminciy katecholiniy grupiy.

Adhezinémis savybémis pasizymintys Sepetiniai diblokiniai kopolimerai buvo
sintetinami pradedant nuo pMPC bloko. MPC RAFT polimerizacija buvo gerai
kontroliuojama, susintetintas pMPC pasiZzymeéjo labai mazu dispersiSkumo indeksu (D
apie 1,1) bei polimerizacijos laipsniu, artimu teoriniam (PL apie 40). ,SnaudZziancios®
pMPC grandinés buvo panaudotos kaip makroiniciatorius antrojo bloko sintezei,
acetonido grupe apsaugoto dopamino metakrilamido (ADOPMA) RAFT polimerizacijg
vykdant pMPC tirpale. Buvo susintetintas blokinis Sepetinis kopolimeras pMPC-b-
pADOPMA, kurio pMPC blokg sudaré 41 monomeriné grandis, o pADOPMA blokg 13
grandziy. *H BMR spektroskopijos ir DLS metodais buvo jrodyta, kad buvo gautas
amfifilinis diblokinis kopolimeras be pMPC priemaisy. Kopolimerg veikiant trifluoracto
ragstimi, katecholiniy grupiy apsauga buvo paSalinta, susidarant adhezinémis
savybémis pasizyminiam kopolimerui pMPC-b-pDOPMA.

Diblokiniy kopolimery su apsaugotomis ir neapsaugotomis katecholio grupémis
adsorbcijos ant aukso pavirSiaus dinamika buvo tiriama naudojant ATR-FTIR
spektroskopijg, pavirSiaus sustiprintg infraraudonosios spinduliuotés absorbcijos
spektroskopijg (SEIRAS) ir atspindZio-absorbcijos infraraudonosios spinduliuotés
spektroskopijg (RAIRS). Kopolimerai su apsaugotomis katecholio grupémis pMPC-b-
pADOPMA pasizyméjo fizikine adsorbcija, kuriai budinga greita adsorbcija ir gana
lengva desorbcija. Kopolimerams su laisvomis katecholio grupémis pMPC-b-DOPMA
buvo budinga cheminé adsorbcija, kuri vyko IéCiau, taCiau pasizyméjo stipresne
sgveika su aukso pavirSiumi. Naudojant SEIRAS ir RAIRS metodus buvo jrodytas
diblokiniy kopolimery konformacijos adsorbcijos metu pasikeitimas, pMPC blokui létai
pakylant nuo aukso pavirSiaus ir sudarant Sepetinj sluoksnj.
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Eolinio krastovaizdzio transformacijos: stebésena ir analizé

Linas Bevainis, Algimantas Cesnuleviéius, Artiiras Bautrénas, Donatas Ovodas,

v -

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Po Nepriklausomybeés atklrimo Lietuvoje, ypa¢ KurSiy nerijoje, pastebimai iSaugo
poilsiautojy skaiCius. Tai lémé didesnj susidoméjimg regiono gamtos ir kultGros
paveldo objektais, jskaitant gausias pustomas kopas. Vienas i$ tokiy objekty — Nagliy
gamtinis rezervatas. Sis rezervatas, su savo unikaliu kratovaizdziu ir ekosistema, yra
ne tik turizmo, bet ir moksliniy tyrimy objektas. Siame kontekste $is tyrimas yra
svarbus siekiant jvertinti rezervato reljefo pokycius, nustatyti veiksnius, darancius jtakg
smélio judéjimui, ir pasitlyti priemones stabilizuoti smélio defliacija.

Atlikto tyrimo tikslas yra jvertinti Nagliy rezervato reljefo pokyc€ius veikiant nattraliems
gamtiniams veiksniams, tokiems kaip véjo greitis ir kryptis, ir antropogeninei lankytojy
apkrovai. Be to, siekiama identifikuoti galimus sprendimus ir rekomendacijas smélio
defliacijos procesy stabilizacijai.

Tyrimo metodika buvo parengta siekiant objektyviai jvertinti Nagliy rezervato reljefo
pokycius ir identifikuoti veiksnius, darancCius jtakg smélio judéjimui bei kopy
deformacijoms. Pagrindiné metodikos dalis — tiesioginiy matavimy palyginamoji
analizé. Sie matavimai apémé sezoniskus reguliarius tyrimus, naudojant elektroninius
tacheometrus ir GPS imtuvus, siekiant gauti tikslius topografinius duomenis.
Meteorologiniai duomenys, kaupiami i§ autonominiy meteorologiniy stoteliy, buvo
naudojami analizuoti oro sglygas, ypaC véjo greitj ir kryptj, temperatirg bei krituliy
kiekj. Sie duomenys leido nustatyti potencialius smélio judéjimo laikotarpius ir jvertinti
ju intensyvuma. Be to, aerofotogrametriniai matavimai, atlikti bepilo€iais orlaiviais, ir
termovizijos duomenys buvo naudojami vizualiai jvertinti smélio pavirSiaus
temperatdrinius pokyc€ius ir galimus pustomo smélio srautus. Lankytojy srauto analizé
ir fizinés apkrovos matavimai su specialiais davikliais leido jvertinti Zzmoniy jtakg smélio
pavirSiui. Be to, smélio gaudyklése sukaupti duomenys apie perneSamg smélj suteiké
galimybe jvertinti smélio judéjimo mastg ir identifikuoti pazeidziamas teritorijas.

Rezultatai parode, kad smélio judéjimg ir kopy deformacijas veikia tiek gamtiniai, tiek
antropogeniniai veiksniai. Pastebéta, kad meteorologiniai faktoriai, tokie kaip véjo
greitis, kryptis, oro temperattra ir krituliy kiekis, turi didelés jtakos smélio defliacijai.
Lankytojy srautas taip pat vaidina svarby vaidmenj, nes jy judéjimas prisideda prie
smelio judéjimo ir kopy deformacijy.

Remiantis gautais rezultatais, suformuluotos rekomendacijos, skirtos stabilizuoti kopy
reljefo procesus ir apsaugoti Kursiy nerijos ekosistema. Sios rekomendacijos apima
ribojimus lankytojams. Taip pat svarbu stebéti klimato sglygas ir smeélio judejimo
dinamikg, kad bdty galima laiku imtis tinkamy priemoniy. Sie rezultatai ir
rekomendacijos yra vertingi, siekiant ilgalaikio KurSiy nerijos krastovaizdzZio
iSsaugojimo ir ekosistemos stabilizavimo.
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Medienos technologijy pazanga: medienos modifikavimo metody,
skirty tvariai statybai ir naujoviskiems pritaikymams, tyrinéjimas

Denis Sokol
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos Institutas.

Mediena naudojama jau tukstancius mety ir jos pagrindinis panaudojamas toliau
iSlieka svarbus kuro ir statyby, jrankiy, baldy ar popieriaus gamybos pramonése.
Mediena — tai perdirbama, atsinaujinanti ir biologiSkai suyranti medziaga. Nors medzio
gaminiai yra itin paklausus, lengvai apdirbami ir mechaniskai stipras, pati medziaga
lengvai dega, yra neatspari drégmei, jvairiems mikroorganizmams bei aplinkos
poveikiui. Lyginant su plieno ar betono konstrukcijomis, medinés konstrukcijos
reikalauja maZiausiai energijos iStekliy gamybai, taip pat turi maziausig Silthamio
efektg sukelianciy dujy emisijos lyg;.

Siekiant iSsaugoti medienos ilgaamziSkumg ir sumazinti kenkéjy bei aplinkos
padaromus nuostolius, mediena jprastai yra apdorojama jvairiais budais. Tai
atliekama vienu i§ pagrindiniy trijy metody - modifikuojant Igstelés sieng,
impregnuojant arba padengiant medieng. Kiekvienas i§ Siy metody turi savo
privalumus ir trikumus, todél nuolat yra ieSkoma naujy arba patobulinty kompleksiniy
medienos apsaugojimo priemoniy.

Siekiant optimizuoti, atpiginti ir supaprastinti modifikavimg mes naudojame keliy
stadijy vandeniniy tirpaly pagrindu paremtg medienos mineralizacijg. Mediena
apdorojama (modifikuojama) tokiais junginiais kaip kalcio fosfatai (CaP), magnio-
aliuminio ar cinko-aliuminio sluoksniuotais dvigubais hidroksidais (SDH). Gauti
méginiai toliau testuojami skenuojanciu elektroniniu mikroskopu, atliekami medienos
mechaniniai, termoizoliaciniai testai, tiriama modifikavimo jtaka degumui bei atliekami
antibakteriniai ir antigrybeliniai bandymai.

Visos Sios modifikacijos sukuria didelj potencialg gaminti aplinkai nekenksmingas,

vandenyje netirpias, patvarias ir ilgaamzes hibridines biologines (bio-based)
statybines medziagas.
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Profesorius Juozas Paskevicius — Lietuvos geologijos koriféjus

Algimantas Grigelis
Lietuvos moksly akademija

Minint jZymaus geologo, profesoriaus, habilituoto daktaro Juozo PaskevicCiaus 100
mety gimimo sukaktj prisimintina jo septynis deSimtmecius trukusi moksliné ir
pedagoginé veikla Vilniaus universitete, kuomet 1952 metais, baiges geologijos
studijas, jis buvo paskirtas Gamtos moksly fakulteto Geologijos ir mineralogijos
katedros déstytoju. Taip jau sutapo, kad 1952-1953 m. Vakary Lietuvoje, StoniSkiuose
buvo greziamas gilusis grezinys, kuris pirmg kartg Lietuvoje kirto visg nuosédine
storyme ir 2109,4 m gylyje jsigrezé | prekambro kristalines uolienas. Paaiskejo, kad
po devono uolienomis Cia sligso dar virs 1000 metry sildro, ordoviko ir kambro
nuosédiniy uolieny, uzpildangiy paleozojinés Baltijos sineklizés dubuma. Stai $ig
didZiule uolieny storyme katedros vedéjas profesorius Juozas DalinkeviCius ir pavedé
tirti jaunajam déstytojui J. PaskevicCiui. Juolab, kad tuo metu kraste buvo greziama ir
daugiau greziniy, vadinamy struktdriniy ir parametriniy, tikslu tirti gelmiy sandarg bei
naftingumo perspektyvas.

Tai ilga istorija, aprépianti Simtus uolieny kerno deéziy, tukstanCius imsty uolieny
sudéciai ir fosilijoms tirti, dieny dienas prie paleontologinio mikroskopo. J. Paskevicius
i pradziy rinko ir kambro, ir ordoviko, ir silGro fosiline faung, kuri buvo gausi radiniais,
taCiau galiausiai pasirinko siltro graptolitus, gerai iSlikusius siliro skalGnuose. Kitas
fosilijy grupes pavedé tirti kitiems Katedros arba Geologijos instituto paleontologams.
Jis pats laikui bégant siltro graptolity ir stratigrafijos tema parengé moksly kandidato
(1958), o po to ir moksly daktaro (1973; dabar — habilituoto daktaro) disertacijas,
surado naujg gentj Lithuanograptus ir keletg naujy graptolity rasiy, uzmezgé placius
mokslinius rysSius, jgavo tarptautinj graptolitologo autoritetg. Kildamas pedagoginés
karjeros laiptais, 1975 m. tapo VU GF Geologijos ir mineralogijos katedros vedéju,
puoseléjo mokslinj personalg, palaiké klasikines geology rengimo programas, atktre
ir iSplétojo Vilniaus universiteto Geologijos muziejy. Plétojo siliro sistemos tyrimus,
suklré geologijos ir mineralogijos katedroje SilGro tyrimy mokyklg (vad. SilGro klubu).

Prof. Juozas PaSkeviCius buvo plataus diapazono mokslininkas, Lietuvos
stratigrafinés komisijos pirmininkas, siliro graptolity tyrimo pradininkas, monografijy
autorius, parengé leidinj ,Pabaltijo respubliky geologija“ (liet. ir angly k.), daug rasé
mokslo istorijos klausimais, eile mety leido VU mokslinj Zurnalg ,,Geologija“.

Mano kolega Juozas, su kuriuo teko bendrauti nuo 1953 m. ir kurj laikg déstyti jo
vedamoje katedroje, buvo Sviesus Zmogus, nuosaikaus buado, labai darbStus ir
kruopstus mokslininkas bei pedagogas. Kiles i$§ kaimo aplinkos, turéjo stipry gamtos
ir asmenybés rys§j, laisvalaikiu mégavosi sodininkystés, kurig iSmané profesionaliai,
teikiamu gamtos vienybés pojuciu.

Profesorius, habilituotas moksly daktaras Juozas Pa$keviCius buvo savo laiko
Lietuvos geologijos koriféjus. Jam vadovaujant, Universiteto geologai galéjo jaustis
turintys stipry sau stogg, tokj kaip mylimuose DabuZiuose ,Dabuzéliuose” jaunuolis
Juozas kadais buvo uzdenges téviskes klojima...
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"Foto reportazas": iS profesoriaus Juozo Paskeviciaus gyvenimo

Eugenija Rudnickaité
Vilniaus universitetas, ChGF, Geomoksly institutas, Geologijos ir mineralogijos katedra, Geologijos
muziejus

Tam, kad bent minimaliai supazindinti su profesoriaus, habilituoto geologijos moksly
daktaro Juozo PasSkeviCiaus gyvenimu, reikéty ne vieno fotoreportazo... Simto, ko
gero, pakakty...

IS80kis — atspindéti daugiabriaunj ilgametj Profesoriaus gyvenimo kelig Siame ,foto
reportaze“ - sprendziamas skirstant atskirais etapais: ,Vaikysté®, ,Jaunysté®,
,Geologijos ir mineralogijos katedroje“, ,Gyvenimo pilnatvé®. Kiekvienas etapas
iSskaidomas pagal veiklos kryptis: mokymasis, studijos, déstymas, moksliniai tyrimai,
veiklos jvertinimas, Seima, laisvalaikis, etc...

Siame reportaZe iSvysite nuotraukas i§ asmeninio profesoriaus Juozo Paskevigiaus

albumo bei didelio bario autoriy uZfiksuotas Profesoriaus gyvenimo akimirkas, kurios
skaitmeniniu formatu saugomos VU Geologijos muziejuje.
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Svarbiausi profesoriaus Juozo Paskeviciaus publikuoti darbai

Eugenija Rudnickaité
Vilniaus universitetas, ChGF, Geomoksly institutas, Geologijos ir mineralogijos katedra, Geologijos
muziejus

Minédami geologo, profesoriaus, habilituoto daktaro Juozo Paskeviiaus 100 mety
gimimo sukaktj pazvelkime j jo knygy lentyng. Lentyna gzuoliné, nes i$ kito medzio
pagaminta neatlaikyty per septynis deSimtmecius trukusios mokslinés bei
pedagoginés veiklos geologijos srityje Vilniaus universitete parasyty ir publikuoty
moksliniy straipsniy, vadovéliy, monografijy, autobiografiniy bei prisiminimy knygy.
Pridéjus atlasus gauname 38. Lentynoje virs 300 moksliniy straipsniy. Jo jkurto ir ilgg
laikg redaguoto zurnalo ,Geologija“ 36 numeriai.

Puikuojasi Cia ir 10 mety darbo su bendraautoriais Viktoru Kemesiu bei Augustinu
LinCiumi rezultatas — dvitomis ,Enciklopedinis geologijos terminy Zodynas®.

Dvi apgintos disertacijos: geologijos moksly kandidato (dabar daktaro) ir geologijos
moksly daktaro (dabar habilitaciné).
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Formation of Prussian Blue thin coat — based biosensors

Gabija Adomaité, Ausra Valitiniené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos instituto Fizikinés chemijos katedra

Iron hexacyanoferrate (Prussian blue (PB)) is an inorganic, electrochromic compound,
which is selective for several monovalent ions (Cs*, Rb*, K* and NH4*). These ions
(Cs*, Rb*, K* and NH4") are incorporated in the crystal lattice of PB when PB is
electrochemically reduced in Cs*, Rb*, K* or NH4" ions containing solution. Moreover,
the concentration of PB reduction promoting ions (Cs*, Rb*, K* and NH4*) affects the
reduction potential of PB. For this reason, PB can be used as a signal transducer in
optical and electrochemical analytical systems, such as electrochemical ion sensors.
Furthermore, PB thin coat has the property of changing its electrochemical properties
in the influence of pH. For the mentioned reasons, Prussian Blue is often used as a
redox mediator and signal transducer in biosensors, for example urea and glucose
biosensors.

In this research work, two type biosensors based on formation of
glass/FTO/PB/enzyme type electrodes are introduced (Fig.1). Glucose analysis study
is based on the glass/FTO/PB/GOx type of electrode and is used for optical glucose
sensing. Urea analysis study is based on glass/FTO/PB/urease type electrode, which
is used for electrochemical sensing of urea by using electrochemical impedance
spectroscopy.

Prussian
Blue

glass

Figure 1. Scheme of glass/FTO/PB/enzyme type electrode construction.
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Azoto, fosforo ir kalio koncentracijos kitimas biriuose organiniuose
treSiamuosiuose produktuose

Gabija Aleksaityté, Odeta Pociené, Rasa Slinksiené
Kauno technologijos universitetas Cheminés technologijos fakultetas Fizikinés ir neorganinés chemijos
katedra

ES Zaliasis kursas — tai tvarios ekonomikos augimo strategija, kuri siekia, kad Europa
tapty pirmuoju neutralaus poveikio klimatui Zemynu. Greta pramonés ir transporto
didelj poveikj klimato kaitai daro ir Zemeés Ukis. Augalininkystés sektoriuje ilgus metus
buvo vykdoma intensyvi zemdirbysté ir naudojama daug koncentruoty mineraliniy
trgSy, todél dirva tapo labai nualinta, joje sumazéjo organiniy medziagy kiekis, o
pavirSinis vanduo tapo uzterStas cheminiais elementais, kuriy augalai nespéjo
pasisavinti. Tuo trapu maisto pramoneéje susidaro didelis kiekis biomases, t. .
bioskaidziy organiniy atlieky, turingiy augalams reikalingy maisto medziagy. Sios
atliekos, po tinkamo apdorojimo, gali bati naudojamos kaip treSiamieji produktai dirvos
organiniai daliai atstatyti.

Vienos tokiy atlieky yra grikiy kruopy gamybos atliekos. |moné ,Ekofrisa“, kuri yra
jsikGrusi Lietuvoje, turi sukaupusi biomasés atlieky ir siekia efektyviai jas panaudoti.
PaprascCiausias biomasés panaudojimo budas — kompostavimas. Taciau i jy galima
pagaminti aukstesnés pridétines verté produktus, nes nevalytoje biomaséje, grikiy
lukStuose ir jy pelenuose yra jvairiy cheminiy elementy: N, P, K, Ca, Mg ir C. Taip pat
juose yra mikroelementy Zn, Fe, Mn ir Cu, o sunkiyjy metaly (Cd, Pb, Cr) randama tik
po apdorojimo ragstimi. Norint pagaminti organines trg8as Sias biomasés atliekas
reikia sugranuliuoti. Naudojant jvairias zaliavy (peleny, grikiy luksty, nevalytos
biomaseés) kompozicijas ir riSiklius (pvz., melasg) bugniniu granuliatoriumi-dziovykla
buvo sugranuliuotos biriosios trgsos.

Sio darbo tikslas — i$analizuoti tokio granuliuoto produkto cheminé sudétj ir jvertinti jo
tinkamumg augalams tresti. Produkto analizei buvo naudojami cheminés ir
instrumentinés analizés metodai. K ir Ca koncentracija trgSose nustatyta naudojant
liepsnos fotometrg (Jenway PFP7), P koncentracija — spektrometrg (UV/VIS T70+), N
koncentracija amoniakinéje (NH4%), nitratinéje (NO3~) ir amidinéje (—NH2) formoje —
automatine Kjeldalo sistemg (Vapodest 45s Gerhardt). Naudojant skenuojancig
elektrony mikroskopijg (SEM-EDS, Hitachi S-3400N su Bruker Quad 5040 EDS
detektoriumi) buvo uZrasyti elementy Zemeélapiai. Gauti cheminés analizés rezultatai
parode, jog tokiose trgSose kalio (perskaiciuoto j K20) yra nuo 6,21 iki 10,06 %,
amidinio azoto (NH2) yra nuo 1,20 iki 2,10 %, fosforo (perskaiciuoto j P20s) yra nuo
0,04 iki 1,55 %, o kalcio (perskaiCiuota j CaO) yra nuo 0,03 iki 0,32 %. SEM-EDS
rezultatai Siek tiek skiriasi nuo cheminés analizés rezultaty, taciau tendencijos iSlieka
tos pacios. Priklausomai nuo naudoty Zaliavy, trgSose yra labai daug anglies (~26—
39 %), daug kalio (~5-20 %), maziau fosforo (~0,5-1,6 %), kalcio, sieros, magnio ir
kity elementy.

Todél apibendrinant galima daryti iSvada, kad iS minéty grikiy kruopy pramonés atlieky
pagaminti birGs organiniai treSiamieji produktai bty naudingi ir augalams, ir dirvai.
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Selective Electrochemical Detection of Dopamine Using Nitrogen-
Modified Reduced Graphene Oxide

Rita Aukstakojyté!, Rasa Pauliukaité 2, Justina Gaidukevi¢!?
linstitute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University
2Department of Nanoengineering, Center for Physical Sciences and Technology

Dopamine (DA) is a vital neurotransmitter, which abnormal levels in human blood are
associated with neurological diseases such as schizophrenia, depression,
Parkinson’s, and Alzheimer’s diseases. Recently, electrochemical methods have been
recognized as efficient tools for detecting DA due to their simplicity, cost-effectiveness,
high sensitivity, and rapid response time. Graphene-based derivatives such as
graphene oxide (GO) and reduced graphene oxide (rGO) are gaining attention as
promising electrode materials for electrochemical sensors owing to their efficient
synthesis and unique physicochemical characteristics. Although rGO offers
advantages such as high surface area, chemical and thermal stability, mechanical
strength, and electrical conductivity, achieving high sensitivity and rapid response in
rGO-based sensors remains challenging. Doping with heteroatoms presents a
strategy to improve the structural and electrochemical properties of rGO by increasing
charge carrier density, wettability, sensitivity, and creating new electrocatalytically
active sites, thereby ensuring a rapid electrochemical response for precise DA
detection.

This study focuses on the preparation of N-doped reduced graphene oxide (N-rGO)
samples and their electrochemical performance in detecting DA. N-rGO samples
(rGO_BB20 and rGO_BB50) were synthesized via a one-pot hydrothermal treatment
of GO, employing the organic dye Bismarck Brown (BB) as a novel N source.
Characterization techniques including Brunauer-Emmett-Teller analysis, scanning
electron microscopy, electrical conductivity measurements, X-ray photoelectron
(XPS), and Raman scattering spectroscopies were performed. Cyclic voltammetry,
chronoamperometry, and interference studies were carried out to analyse the
sensitivity and selectivity of N-rGO samples toward DA detection. XPS analysis
revealed the increased N content in rGO_BB20 (3.8 at.%) and rGO_BB50 (10.6 at.%),
indicating successful N-functionalization during BB-assisted hydrothermal synthesis of
GO. Raman spectroscopy showed higher FWHM(G) values for both samples,
suggesting enhanced structural defects due to N incorporation. Particularly,
rGO_BB20 exhibited a higher concentration of quaternary nitrogen species (6.1%), a
larger specific surface area (52 m? g™'), and greater electrical conductivity than
rGO_BB50. Consequently, rGO_BB20 demonstrated superior electrochemical
performance with a lower detection limit (45 nM), higher sensitivity (0.61 yA uM~' cm™2)
in a 0-15 uM linear range, and sensitivity of 0.39 yA uM~' cm2 in a wider 15-476 uM
linear detection range compared to rGO_BB50.
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Skystosios traSos su huminémis medziagomis, gautomis is durpiy

leva Bagamulskyté, Rasa Paleckiené
Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakulteto Fizikinés ir neorganinés chemijos
katedra

Jgyvendinant ES planuojamas tvaresnes Zemés Ukio praktikas batini pokyc€iai trgsy
rinkoje. Pastaraisiais metais sparciai plétojami biologiSkai aktyviomis medziagomis
praturtinty treSiamyjy produkty gamybos ir naudojimo tyrimai. Vienos i$ efektyviausiy
biologiSkai aktyviy medziagy yra huminés ir fulvinés ragstys. Tokiy medziagy gavimui
kaip Zaliava gali bati naudojamos durpés. Durpiy pritaikymas huminiy medziagy
gaminimui leisty padidinti vietiniy gamtiniy iStekliy naudojimg ir plésti durpiy
panaudojimo galimybes.

Sio darbo tikslas — eksperimentigkai i§analizuoti huminiy medziagy gavimo i$ durpiy
salygas, istirti gauty produkty savybes ir jvertinti jy taikymo galimybés. Tyrime buvo
naudotos Rékyvos, Ezerélio ir Paliy durpyny Zemapelkiy ir Silutés (Klasman-
Deilmann) telkinio aukstapelkiy durpés. Sie durpiy éminiai buvo analizuojami
naudojant standartinés metodikas (LST 1957:2022 Durpés, skirtos darzininkystei,
sodininkystei ir dekoratyvinei sodininkystei. Savybés, tyrimo metodai, techninés
tiekimo sglygos). Buvo nustatytos savybés: elektrinis laidis, pH, susiskaidymo laipsnis
pagal r verte, peleny ir organinés anglies kiekis. Taip pat atlikta bandiniy rentgeno
spinduliuotés difrakciné (XRD), Infraraudonojo spektro molekuliné absorbciné
spektriné (FTIR) ir vienalaiké termogravimetrija—diferenciné skenuojamoji
kalorimetriné (VTA) analizé. |prastiniais ir trgSy srityje pripazjstamais metodais buvo
tiriama bandiniy cheminé sudétis, nustatyta makroelementy (N, P, K) ir mikroelementy
koncentracija. Vertinant gautus rezultatus pastebéta, kad Paliy durpyno durpiy éminiy
rezultatai yra geriausiai atsikartojantys ir statistiSkai patikimiausi, todél tesiant tyrimus
buvo naudojamos Paliy (Paezerés k. Igliaukos sen. Marijampolés sav.) durpyno
durpés. Pasirinktos durpés buvo naudojamos huminiy medZiagy iSgavimui Sarminés
ekstrakcijos biddu, naudojant KOH tirpalus. Huminés ir fulvinés rigstys atskiriamos |
skystajg faze, o huminai ir neorganinés medziagos liko kietojoje fazéje. Tirta kalio
Sarmo koncentracijos (5 %, 10 %), saveikos trukmés (1 h, 2 h, 3 h), temperataros (20
°C, 40 °C), durpiy ir kalio $armo tirpalo santykio (1:20, 1:30) ir maiSymo (mechaninio
ir ultragarsinio) jtaka huminiy medziagy iSsiskyrimui. Tyrimo, esant skirtingoms
salygoms, rezultatai parode, jog vykdant durpiy ekstrakcijg ultragarsinéje voneléje 2
val esant 20°C temperattrai iSgaunamas maksimalus huminiy ir fulviniy ragsc¢iy kiekis.
Tirtos ekstrakty savybés (el. laidis, tankis, klampa, IGZio rodiklis) ir huminiy medziagy
(organinés anglies) kiekis. Taip pat, jvertintas pagaminty ekstrakty stabilumas.

Kadangi huminiy medzZiagy ekstraktai yra stipriai Sarminiai, nuspresta juos
neutralizuoti fosforo rtgstimi. Tokiu biGdu gaunamos skystosios fosforo — kalio trgSos
su huminiy medziagy priedu. Pagaminti trgSy bandiniai iSanalizuoti ir atliktas jy
agrocheminio efektyvumo vertinimas taikant adaptuotg mikrovegetacinj metoda.
EksperimentiSkai gauti rezultatai leidzia sukurti skysty treSiamuyjy produkty gamybos
technologijos i durpiy principine schemg bei rekomendacijas produkto gamybai ir
naudojimui.
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MXeny pritaikymas kolorimetriniam sidabro jony nustatymui

Raminta Bajariinaité!, Anton Popov?!, Martynas Talaikis?, Gediminas Niaura?,

Almira Ramanavié¢iené?!, Simonas Ramanavicéius?

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

2 Organinés chemijos skyrius, VMTI Fiziniy ir Technologijos Moksly Centras

38 Elektrocheminés medziagotyros skyrius, VMTI Fiziniy ir Technologijos Moksly Centras

Sidabro jonai, patenkantys j geriamajj vandenj bei pavirsinius vandens telkinius, kelia
didelj pavojy Zmoniy ir gyvany sveikatai ir gerovei. Sidabro ir kity metaly jonai gali bati
aptinkami atominés absorbcijos/emisijos spektrometrijos (AAS/AES), induktyviai
susietos plazmos masés spektrometrijos (ICP-MS), fluorimetrijos, elektrocheminiais ir
kolorimetriniais analizés metodais. Tarp visy Siy metody kolorimetrija yra patogiausias
metodas, kadangi nereikalauja sudétingos jrangos bei yra lengvai pritaikomas analizei
méginiy paémimo vietoje.

MXenai — tai santykinai neseniai atrasta 2D medziagy klasé. Jy panaudojimas
kolorimetriniuose jutikliuose yra labai patrauklus antrankiam metaly jony nustatymui
vandens méginiuose. MXenai pasizymi tokiomis savybémis kaip lengvai
funkcionalizuojamas pavirSius, hidrofiliSkumas, didelis neigiamas dzeta potencialas,
leidziantis formuoti stabilius koloidinius tirpalus vandenyje. Be to, batina atkreipti
demesj j tai, kad MXenai pasizymi dideliu pavirSiaus plotu, todél jie puikiai adsorbuoja
jvairias molekules ir jonus. Sio darbo tikslas yra parodyti, kaip TisC2Tx MXeny
nanoplazmoninis jutiklis, gali bati pritaikomas aptikti sidabro jonus vandenyje.

Tyrimo metu MXeny sgveika su sidabro jonais buvo tiriama citratiniuose buferiniuose
tirpaluose pH intervale nuo 3 iki 6. Taip pat, tyrimai atlikti realiuose Zinomos sudéties
meéginiuose. Nors kolorimetriné reakcija tarp MXeny ir sidabro jony jvyksta zaibiskai,
o spalvos pokytis matomas plika akimi, tirpaly spalvos pokyciui jvertinti panaudotas
spektrofotometras. 1S gauty rezultaty galima teigti, kad buferinis tirpalas neleidzia vykii
sidabro jony redukcijai, sukeliant reik8mingg absorbcijos smailés maZzéjimg bei
pasislinkimg | ilgesniy bangy puse nuo 450 nm iki 650 nm, lyginant su matavimais
atliktais dejonizuotame vandenyije. Vis dél to, tyrimy rezultatai realiuose méginiuose
rodo pakankamai didelj jautrumg ir tiesine analizinio signalo priklausomybe nuo
sidabro jony koncentracijos.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. P-ST-357.
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Pleistoceno zinduoliy bendrijy saranga: Bajeso tinkly analizé

Simona Bekeraité, Ivona Juchneviciuté, Andrej Spiridonov
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly instituto Geologijos ir mineralogijos
katedra

Bendrijy sgrangos kilmé yra vienas seniausiy ekologijos klausimy. Stebima fosilijy
bendrijy sudétis yra nulemta daugelio aplinkos, biogeografiniy ir tafonominiy procesuy,
veikiancCiy skirtinguose laiko ir erdvés masteliuose. Naudodami Bajeso tinkly analizés
metodus, nustatéme sgrysius ir jy stiprius tarp 12 pleistoceno zinduoliy Seimy bei jy
lokalios aplinkos sglyguy, globalios temperatiros, radimvietés amziaus ir geografinés
padéties.

Bajeso tinklas yra kryptinis aciklinis grafas, moduliariai atvaizduojantis bendrg visy jj
sudarancCiy virsaniy tikimybiy skirstinj. Bendras tikimybiy skirstinys yra lokaliy
(kiekvienos virStnés) salyginiy tikimybiy sandauga. Tinklo struktdra vaizduoja
kintamujy kokybinius rysius, o lokalls salyginiy tikimybiy skirstiniai leidZia kiekybiskai
jvertinti rySius tarp kintamujy.

ISskyrus Hominidae Seimos atvejj, neradome reikSmingy sarySiy tarp iSoriniy veiksniy,
tokiy kaip platuma, amzius, vidutiné pavirSiaus temperatdra, ir tirty dideliy Zinduoliy
Seimy, o tai parodo, kad dauguma Seimy buvo atsparios ekstremaliems pleistoceno
klimato pokyg&iams. Zinduoliy $eimy rysiai yra isidéste pagal plésriny ir visaédziy
visaédiSkumo lygmenj bei ZolédZiy prisitaikymg prie atviry ar misko buveiniy. Taip pat
neradome neigiamy sgveiky tarp tirty Zinduoliy Seimy, o tai reiSkia, kad konkurencija
tarp klady vyksta Zemesniuose taksonominiuose lygmenyse. Siuo metu kaip tik
atliekame biotiniy sgveiky tyrimus genciy ir rasiy taksonominiuose lygmenyse.

Masy zZiniomis, tai yra pirmoji judriy sausumos gyviuny paleobendruomeniy Bajeso

tinkly analizé, kuri gali bati naudinga tolimesniems biotiniy ir aplinkos veiksniy jtakos
paleobendruomenéms tyrimams.
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Eu jonais legiruoto stroncio chlorapatito sintezé bei optinés
savybés

Simona Bendziuté, Inga Grigoraviciuté, Arturas Katelnikovas, Aleksej Zarkov
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Optinés medziagos bei jy liuminescencinés savybés sulaukia didelio démesio dél
galimo plataus pritaikymo. Junginiai, legiruoti Eu?* jonais, daZniausiai sintetinami
redukuojancioje atmosferoje, tadiau tam tikros neorganinés matricos stabilizuoja Eu?*
oksidacine blseng ir oro atmosferoje. Savaiminés redukcijos reiSkinys stebimas
boraty, silikaty bei fosfaty junginiuose. Visgi fosfatinés medzZiagos placiausiai
naudojamos ruoSiant lantanoidais aktyvuotus fosforus. Daugiausiai Zadantis junginys
yra stroncio chlorapatitas (Srs(PQ4)sCl). Si cheminé struktira pasizymi tuo, jog gali
adaptuoti jvairaus valentingumo jonus jskaitant ir lantanoidus.

Siame tyrime buvo sintetinami bei analizuojami Eu legiruoti Srs(PO4)sCl milteliai su
skirtingu Eu kiekiu. Sintezés optimizavimo etapai susidéjo i$ skirtingy temperatiry,
laiko, prekursoriaus-druskos santykio ir Eu koncentracijos jtakos tyrimy. Gauty
sintezés produkty fazinis grynumas bei kristaliné struktira analizuota pasitelkiant
Rentgeno spinduliy difrakcijg (XRD) bei Fourier transformacijos infraraudongjg
spektroskopijg (FTIR). Morfologinés savybés stebétos naudojant skenuojantj
elektrony  mikroskopg (SEM). Fotoliuminescenciniai  matavimai  parodé
liuminescencinius ypatumus. Nagrinéti meéginiy suzadinimo bei emisijos spektrai. Taip
pat atlikti fotoliuminescenciniai tyrimai parodantys priklausomybe nuo temperatiros.
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Vandenyje tirpus beta-karoteno kompleksai: sintezés salygy
optimizavimas

v -

Jolanta Sereikaité*
1Chemijos ir bioinZinerijos katedra, Vilniaus Gedimino technikos universitetas, Vilnius, Lietuva
2Polimery chemijos katedra, Chemijos institutas, Vilniaus universitetas, Vilnius, Lietuva

Beta-karotenas — organinis raudonai oranzinés spalvos pigmentas, priklausantis
karotenoidy Seimai, yra labai svarbi molekulé Zmogaus sveikatai. Jis placiai
naudojamas maisto pramoneje, ypac¢ kuriant funkcinj maistg ir maisto papildus. Taciau
B-karotenas yra nestabilus ir jautrus aplinkos pokyCiams, tokiems kaip pH,
temperatira, deguonis bei Sviesa. Dar vienas svarbus limituojantis faktorius yra tai,
kad B-karotenas yra hidrofobinis junginys, kuris netirpsta vandenyje, todél jj sunkiau
pritaikyti maisto, farmacijos ar kitose pramonés srityse. Siekiant jveikti Siuos
apribojimus, kuriamos jvairios pernasos sistemos. Siuo tikslu gali bati naudojami
ciklodekstrinai - cikliniai oligosacharidai, sudaryti i§ a-(1—4) sujungty D-o-
gliukopiranozés vienety, ir turintys nepoline vidine ertme, kurios déka gali sudaryti
kompleksus su lipofiliniais junginiais. B-karoteno jtraukimas j ciklodekstriny agregatus
yra patrauklus dél netoksiSkumo, mazo higroskopiskumo, stabilumo ir nebrangiy
ciklodekstriny. Siame darbe naudojamas geresniu tirpimu vandenyje pasizymintis 2-
hidroksipropil-B-ciklodekstrinas.

Vandeniniai [B-karoteno/2-hidroksipropil-p-ciklodekstrino agregatai buvo paruosti
remiantis organiniame tirpiklyje istirpinto karoteno pridéjimu | kaitinamg 2-
hidroksipropil-B-ciklodekstrino dispersijg vandenyje ir po to sekan€iu momentiniu
organinés medziagos iSgarinimu. Norint, kad B-karotenas buty kuo efektyviau
jterpiamas | 2-hidroksipropil-B-ciklodekstrino molekulés vidine ertme, tiriami skirtingi
tirpikliai [-karoteno tirpinimui (acetonas, heksanas, etanolis, dichlorometanas),
reakcijos temperatiros (65, 75 ir 80 °C), bei skirtingos 2-hidroksipropil-B-ciklodekstrino
koncentracijos (0,5; 5; 25 ir 50%). Remiantis jterpto B-karoteno kiekiu bei gauty
kompleksy santykiniu stabilumu nustatyta, kad geriausios salygos vandeniniams
karoteno kompleksams ruosti yra Sios: 25% 2-hidroksipropil-B-ciklodekstrino
koncentracija vandenyje, 65 °C temperatira ir acetonas B-karoteno tirpinimui. Siuo
atveju jterpimo efektyvumas siekia 88%. Procedura patraukli dél pakankamai trumpo
agregaty paruoSimo laiko, o gauti kompleksai gali rasti platesnj pritaikymg maisto
pramonéje.
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Magnio vitlokito sintezés iS amorfinio kalcio fosfato parametry
optimizavimas

Gabrielé Eglé Budzyté, Ruta Raiseliené, Inga Grigoraviciuté, Aivaras Kareiva,
Aleksej Zarkov
Chemijos institutas, Vilniaus universitetas

Kalcio fosfatai yra dazniausiai naudojama keraminiy biomedziagy klase, skirta kauly
regeneracijai dél jy puikaus biologinio nasumo ir cheminés sudéties panasumo |
natdraly kaulg. Magnio vitlokitas (Mg-WH, CaisMg2(HPOa4)2(POa4)12) gali bati laikomas
magniu pakeistas kalcio fosfatas, kuris natlraliai egzistuoja Zmogaus organizme ir
laikomas antru gausiausiai randamu biomineralu. Nepaisant didelio Mg-WH kiekio
Zmogaus organizme, jis néra placiai naudojamas klinikose, pagrindinés priezastys yra
susijusios su Sios medziagos paruoSimo iSSikiais. Vis délto pastaraisiais metais Mg-
WH pritrauké Zymiai daugiau démesio, nes daugelis tyrimy pranesé apie jvairias
sintezés metodus ir Mg-WH charakteristikas. Buvo jrodyta, kad Mg-WH turi kai kuriy
pranasesniy savybiy, palyginti su daznai naudojamomis biomedziagomis, tokiomis
kaip kalcio hidroksiapatitas (HAp, Caio(PO4)s(OH)2) ar trikalcio fosfatas (TCP,
Cas(P0Oa4)2). Taip pat, i8skirtinis kalcio fosfaty Seimos narys yra amorfinis kalcio
fosfatas (ACP), kuris yra nestabilus ir labai reaktyvus dél savo nekristalinés prigimties.
Dél Sios priezasties ACP gali bati naudojamas kaip pirmtakas kity fosfato pagrindo
medZziagy sintezei, kaip Siuo atveju Mg-WH.

Siame darbe nagrinéjama Mg-WH sintezé, naudojant ACP kaip pradine medziaga.
ACP fazés konversija j Mg-WH vyksta vandeninéje terpéje esant Mg jonams. Terpé
sudaroma i§ NazHPOa4 ir NaH2PO4 tirpaly misinio, kurios pH siekia 6,64. Sintezés
vykdomos uZdaruose buteliukuose dziovinimo spintoje ir purtiklyje. [Ssamiai
iSnagrinétas sintezés parametry, tokiy kaip temperatdra, trukmeé ir Mg jony
koncentracija, poveikis. Fazés kristaliSkumas ir grynumas buvo analizuoti naudojant
rentgeno spinduliy difrakcijg ir FTIR spektroskopijg. Sintetinty produkty morfologiniai
bruoZzai ir cheminé sudétis buvo istirti naudojant SEM/EDX analize.
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Investigation of microplastic sorption parameters and removal
efficiency using lignin nanomaterials

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

In the environment, various toxic pollutants such as heavy metal ions, dyes, and drugs.
All of them have a hazardous effect due to their carcinogenicity and non-
biodegradability. Nowadays, microplastic particles have received more and more
attention. These particles can also be classified as pollutant due to their small size
(from 1 pm to 5 mm), their ability to enter another organism, and their attraction to
toxic compounds. Microplastic particles have been detected in the atmosphere, land,
and water. In order to reduce the amount of microplastic particles in water, it is
important to ensure efficient and sustainable removal of these particles. One possibility
is to apply the sorption process.

The principal aim of this study was to investigate the removal efficiency of low-density
polyethylene (LDPE) particles by changing the sorption time, solution pH, sorbate
concentration, and amount of sorbent. The LDPE and lignin nanosorbent during
sorption form a complex in water. The experiment was performed in the UV chamber.
The sorption system was collected from water, LDPE granules, and lignin
nanomaterial. The amount of water was constant 10 mL. The dependence of sorption
on time was investigated by choosing different times from 5 minutes to 8 hours.
Another parameter solution pH was selected in the ranges of pH 2 to pH 9. Different
concentrations of LDPE granules were used for the sorbate concentration. Finally, the
removal efficiency of LDPE was calculated by the mass differences before and after
water filtration.

The primary results showed that lignin can be used to remove low-density
polyethylene (LDPE) from water samples. The removal efficiency showed a
dependence on time; for example, in 1 hour, it showed an efficiency of about 21%.

Acknowledgment. The project is co-financed from the funds of the European Social

Fund (project N0.09.3.3-LMT-K-712-23-263) under grant agreement with the
Research Council of Lithuania (LMTLT).
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Metilinty heterocikliniy baziy sintezé ir jy metabolizmo tyrimai

V-

Ausriné Cekyté, Gabrielé Slaboseviciuté, Aisté Ramanauskaité, Vilija
Lapinskaité, Jaunius Urbonavic¢ius, Daiva Tauraité
Vilniaus Gedimino technikos universitetas, Chemijos ir bioinZinerijos katedra

Modifikuoti nukleotidai, esantys ribonukleortigsciy (RNR) sudétyje, yra labai svarbis
Igstelés iSgyvenimui. Tam, kad RNR galéty atlikti savo funkcijas, visose RNR rasyse
ji pasizymi didele chemine jvairove. Daugiausia modifikuoty nukleozidy randama
transportinéje RNR — vir§ 170 modifikuoty nukleotidy rasiy. Uracilas yra viena i$
labiausiai chemiSkai modifikuojamy nukleobaziy tRNR, jo dariniai sudaro apie 40%
visy tRNR modifikacijy. Modifikacijos yra svarbios tRNR metabolizmui, stabilumui,
struktdrai palaikyti, lokalizacijai bei pernesimui (Boccaletto et al., 2022). Siuo metu
RNR modifikacijos tyrinéjamos dél jy svarbaus vaidmens sergant mitochondrijy
defekty sukeltomis ligomis, piktybiniais navikais, esant neurologiniams sutrikimams
(Suzuki, 2021). Nors tokios modifikacijos yra svarbios jvairiy ligy atvejais, taciau vis
dar labai mazai Zzinoma apie modifikuoty nukleotidy ir atitinkamy heterocikliniy baziy
metabolizmg bei grizimg j medziagy apykaitg.

Sio mokslinio tyrimo metu buvo susintetintos metilintos pirimidino (uracilo ir citozino)
bei purino (adenino ir guanino) heterociklinés bazés ir panaudotos fermenty,
dalyvaujanciy modifikuoty heterocikliniy baziy katabolizme, atrankai. Tam panaudotos
uracilo bei purino auksotrofija pagrjstos atrankos sistemos, kurios panasios j anksciau
apra8ytas (Aucynaite et al., 2018). Jy pagalba galima atrinkti fermentus, paverciancius
atitinkamai modifikuotus pirimidinus ir purinus nemodifikuotais dariniais. Atrankos
vykdymui sukurtos naujos metagenominés bibliotekos, iSskiriant DNR iS aplinkos
meginiy ir klonuojant j daugiakopijinius klonavimo vektorius. Gautos metagenominés
bibliotekos yra naudojamos fermenty, dalyvaujanciy modifikuoty heterocikliniy baziy
metabolizme, atrankai.

Padéka. Sis tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos (LMT) projekty S-ST-23-36
bei S-MIP-22-71 1éSomis.
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Ankstyvojo devono naujos kauliniy zuvy genties radimas Sibiro
platformoje (Rusijoje)

Darja Dankinal, Jonas Se¢kus?
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas
2Vytauto Didziojo universiteto Gamtos moksly fakultetas

Siame darbe pristatoma viena i§ ankstyvojo devono Actinopterygii genéiy i$ Diukaro
upés atodangos Sibiro platformoje. Analizuojama medziaga surinkta detaliai
perzitréjus Lietuvos geologés ir paleontologés habil. dr. Valentinos Karatajatés-
Talimaa privaCig zuvy fosilijy kolekcijg. Ankstesniuose tyrimuose Sios zuvy fosilijos
buvo taksonomiskai identifikuotos kaip Dialipina (Schultze, 1968). 18 tikryjy, Dialipina
Zvynai turi tam tikrus morfologinius kartinos panasumus, tokius kaip forma, dydis,
storis ir jos ornamentas (dalinai). Taciau, atlikti histologiniai tyrimai atskleidé Siy fosilijy
vidinés sandaros ypatumus ir esminius skirtumus su ankscCiau lyginta Dialipina
gentimi. Remiantis Siais tyrimais, buvo iSsamiai aprasytos kaulinio audinio kauliniy
Igsteliy ertmés. Taipogi, buvo pastebéti itin stambUs pagrindinés sistemos dentininiai
kanalai ties kaulinio ir ortodentininio audinio riba. Tokie histologiniai fosilijos ypatumai
yra svarbls genties taksonominiai pozymiai, leidziantys iSskirti naujg stipinpelekiy
Zuvy gentj.

Ryty Sibiro platformos analizuojama medziaga stratigrafiSkai priklauso apatiniam
devonui, Lochovskio auks$tui, Kureikos svitai. Naujas stipinpelekiy Zuvy genties
pavadinimas yra Diukaria gen. nov. Toks pavadinimas atspindi ichtiofaunos
radimviete, kurioje V. Karatajaté-Talimaa atrado Sias unikalias Zuvy fosilijas.Habil. dr.
Valentinos Karatajatés-Talimaa kolekcijoje buvo rasti 226 analogigki Zuvy Zvynai. Siy
paleonisky Seimos Zuvy Zvynai yra dideli, masyvis ir stori. Jy iSorinis ganoino
sluoksnis ornamentuotas ilgomis, tiesiomis ir skerspjivyje apvaliomis keteromis. Siy
zuvy fosilijy rinkinio nagrinéjimo metu, visa medziaga buvo suskirstyta | SeSis
morfotipus pagal zvyny kartinos iSorinius bruozus bei ketery kiekj, jy forma ir karinos
ornamentg. Sie morfotipai buvo aprasyti dr. Jono Seékaus dar 2002 metais (Seckus,
2002). Po ilgy diskusijy ir svarstymy buvo nuspresta visus SeSis morfotipus
taksonomiskai identifikuoti ir priskirti prie naujos Diukaria rectacostata gen. et sp. nov.
IS lotyny kalbos zZodis “rectus” verciasi kaip tiesus, o “costa” (lot.) — ketera. Toks rasies
pavadinimas atspindi karinos ornamento i$skirtinius bruozus.

Atsizvelgus j paskutinius mokslinius persvarstymus dél stipinpelekiy Zuvy fosilijy i$
Diukaro upés atodangos (Ryty Sibiro regione) ir remiantis Sioms fosiljoms atlikty
histologiniy tyrimy rezultatais, daromos tokios pagrindinés iSvados: apatiniame
devone, Lochovskio aukSte, Kureikos svitoje rasta ir taksonomiskai iSskirta nauja
paleonisky zuvy gentis — Diukaria gen. nov. kartu su nauja Sios genties raSimi — D.
rectacostata gen. et sp. nov.
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Analysis of Undoped and Europium-Doped Barium Borate

Marius Dzvinka, Martynas Misevicius
Institute of Chemistry, Vilnius University, Lithuania

Barium borate is a popular nonlinear optical material. It is often used to change the
wavelength of laser light. This work concentrates on optical properties of europium-
doped barium borate.

Specimens of undoped and europium-doped (concentrations ranging from 0,5% to
16%) barium borate were synthesized by solid-state synthesis. Barium carbonate,
boric acid and europium (l11) oxide were used as precursors. The samples were heated
twice for one hour at 800 °C.

X-ray analysis showed that almost all samples were single-phased. Impurities were
only observed in the specimen with 16% europium. The impurities could not be
identified. Rietveld method was used to refine the unit cell of undoped barium borate
(the model is shown in Figure 1).

The optical properties of the europium-doped samples were also measured.
Europium(lll)-doped samples exhibited usual luminescence. The strongest emission
peak was observed at 611 nm wavelength (excited with 393 nm wavelength). The
europium(ll)-doped samples did not exhibit wide luminescence emission bands, thus
it can be concluded that the europium ions were not fully reduced to divalent state
during the synthesis.

Figure 1. The refined model of the barium borate crystal unit cell.
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Daugiaspalvé NaGdF.:Tb*",Eu®" nanodaleliy liuminescencija

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

Sio tyrimo tikslas buvo istirti Tb3* ir Eu3* jony poros liuminescencines savybes NaGdF
matricoje, todél, pirmiausiai, terminio konusodinimo metodu buvo susintetinti astuoni
NaGdF4:Tb3,Eu®* junginiai, kei¢iant [Tb3*]:[Eu*] molinj santykj. Susintetinty junginiy
struktdrinés savybés bei dydis buvo istirtos Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) ir
skenuojancios elektrony mikroskopijos (SEM) metodais. Suzadinimo ir emisijos
spektrai bei liuminescencijos gesimo kreivés buvo iSmatuoti Edinburgh Instruments
FLS980 moduliniu spektrometru.

XRD duomeny analizé patvirtino, kad susintetintos NaGdF4:Th3*,Eu®* medziagos yra
heksagoninés kristalinés struktiros. 1S SEM nuotrauky nustatyta, kad skirtingos
sudéties nanodalelés yra monodispersinés ir sferinés formos, o jy skersmuo nevirsija
20 nm. Atlikus liuminescencijos tyrimus, nustatyta, kad NaGdF4:Th3*,Eu®* nanodaleles
galima suzadinti ne tik per Tb3* ar Eu®* jonus, bet ir per Gd®* jonus. Nanodaleles
zadinant per Eu®* (Aex= 394 nm), visi tirti méginiai skleidzia raudong $viesg, o Zadinant
per Gd3* (Aex= 272 nm) ar Th3* (Aex= 368 Nm) jonus, méginiy suminé emisijos spalva
deél jvairiy energijos pernasos procesy nuosekliai kinta nuo Zzalios iki raudonos,
priklausomai nuo [Tbh3*]:[Eu®*] molinio santykio méginuose. Be to, i§ NaGdF4:Th3*,Eu®*
junginiy liuminescencijos gesimo kreiviy buvo apskaitiuotos Tbh3* ir Eu®* emisijos
gesimo trukmés bei jvertintas Th3* — Eu3* energijos pernasos efektyvumas, kuris
sieké net 87%.

Tiriamas NaGdF4Tb% ,Eu3* nanodaleles siekiama pritaikyti lgsteliy ir audiniy
vaizdinimui arba panaudoti kaip saugos pigmentus, skirtus iSvengti dokumenty, pinigy
ar vaisty/vakciny klastojimo.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties
Nr. [S-MIP-22-68].
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Air Quality and Environmental Health: Evaluating Pollution Sources
and Mitigation Strategies

Mina Adel Shokry Fahim, Juraté Suziedelyté Visockiené
Department of Geodesy and Cadastre, Environmental Engineering Faculty, Vilnius Gediminas
Technical University

The issue of air pollution has become more important leading to the need for
comprehensive measures to assess and combat it. This research delves into sources
of air pollution distinguishing between anthropogenic and natural sources and
evaluates their effects on both health and the environment. It also explores the use of
technologies like Geographic Information Systems (GIS) and Artificial Intelligence (Al)
for monitoring air quality. Additionally, it examines international efforts to tackle air
pollution. The study focuses on Vilnius's historic district old town analyzing levels of
Particulate Matter (PMio) Carbon Monoxide (CO) and Nitrogen Dioxide (NO32). It
assesses the success of implemented strategies and their impact on trends in this
area.

This study examines the air quality in Vilnius Old Town, a UNESCO World Heritage
site by analyzing more than 25,000 data points for CO, NO2 and PM10 from January
2020 to December 2022. It focuses on pollution patterns and the effects of regulations
that have been adopted in the study area. The methodology starts with preparing the
data importing time-based observations converting it for analysis and filtering out
missing values. Outliers are then eliminated using the Interquartile Range method. A
first degree polynomial curve fitting is applied to show the relationship between time
and values using MATLAB.

The results show that there has been an improvement in the air quality during the time
of the experiment study. The polynomial model demonstrates these patterns indicating
a decrease in PM1o and CO levels over time represented by coefficients for time at
0.0060 of the slope for PM1o. The Root Mean Square Error (RMSE) is 7.9644 ug/m?
and the Mean Absolute Error (MAE) is 6.3808 ug/m® for PMio, also showing a
reduction with an RMSE of 0.095107 mg/m?® and a MAE of 0.076629 mg/m? for CO.
The NO:2 data followed a curve with RMSE and MAE values of 8.7975 ug/m?® and
7.0939 ug/m?® respectively noting relative stability over time, shed light on the
importance of monitoring technologies and policy initiatives both in Lithuania and
globally to tackle air quality issues emphasising the need for progress and
collaborative efforts, underscoring the significance of monitoring and regulatory
measures to further combat air pollution.

43



19

Lanthanum content effect on the crystalline composition for the
La:M0209 system

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

The synthesis of multi-component oxides is a complex and challenging task for many
scientists. The different volatility and reactivity of the individual components of the
synthesized metal oxide system influence the mechanism and intensity of the
occurring reaction. Thus, the efficiency of the high-temperature solid-state reaction
and the formation of the final oxide is determined by mixing the initial compounds, i.e.,
the degree of homogeneity. For this reason, the aqueous sol-gel synthesis technology
is an excellent tool for the preparation of a homogeneous mixture of starting materials.
This synthesis does not require expensive equipment and complex instrumentation.
The agueous environment creates favorable conditions for enhancing environmental
friendliness. Furthermore, the main advantage of the aqueous sol-gel method is
focused on achieving homogenization of the reaction mixture at the atomic level.
Moreover, the inexpensive and environmentally friendly synthesis medium uses
simple inorganic salts as starting reagents, often including elemental metal oxides.
The low cost of these reagents significantly reduces the overall synthesis expenses
and eliminates the need for organometallic compounds, which are characterized by
increased volatility and cost.

Moreover, the control of the appropriate stoichiometry, which corresponds to the
composition of the synthesized product, provides favorable conditions for obtaining a
single-phase homogeneous multicomponent oxide. For this reason, in this work, the
tartaric acid-assisted aqueous sol-gel synthesis of La—Mo-O tartrate gel precursor and
the formation of high-temperature ceramic for La2M0209 composition at 1000 °C were
performed. To assess the influence of the metal ratio on the final ceramic formation
and crystallization, this study also investigated the effect of lanthanum excess and
deficiency on the composition of the crystalline mixture. In this case, the crystalline
composition of the obtained ceramic was investigated by X-ray diffraction (XRD), and
the obtained diffractograms were analyzed by applying the Rietveld refinement
technique. The XRD results revealed the stabilization tendencies for the high-
temperature La2Mo020g¢ cubic phase at room temperature. It was also demonstrated
that even a slight deviation from the ideal stoichiometry of the double oxide resulted in
the formation of side crystalline phases for La2M03012 and La2MoOs composition.
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Tiksliniy 6-(5-aril-1,2,3-tiadiazol-4-il)-(4-benzil)benzen-1,3-dioliy
sintezé Hsp90 slopikliy paieskai

Gabija Griskonyté, Algirdas Brukstus, leva Zutauté
Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas

Saperoninio baltymo Hsp90 slopikliai turi daug potencialo kuriant priedvézinius
vaistus. Hsp 90 kliento baltymai atlieka svarby vaidmenj reguliuojant jvairias zmogaus
Igsteliy atliekamas funkcijas tokias kaip signalo perdavimas, baltymy pernasa ir
Igstelés proliferacija. Taciau Sie baltymai yra linke mutuoti ir per didelé jy ekspresija
yra pastebima veézinése lgstelése, todél Hsp90 slopinimas daug Zada kovoje su véZiu
(Garg et al., 2016). Klinikiniy ir ikiklinikiniy tyrimy rezultatai rodo, kad Hsp90 slopikliai
gali pagerinti kity vézio gydymo budy, tokiy kaip chemoterapija ar imunoterapija,
efektyvumg (Li & Luo, 2023). 4,5-Diaril-1,2,3-tiadiazolai yra perspektyvios
prieSvézinés aktyviosios medziagos, o daugelis panasiy junginiy dar net néra istirti
(Iffan et al., 2021). Sio tyrimo tikslas yra susintetinti 6-(5-aril-1,2,3-tiadiazol-4-il)-(4-
benzil)benzen-1,3-diolius 3, kurie galéty veikti kaip Hsp90 slopikliai.

Tiksliniy junginiy sintezé atliekama penkiais etapais. Pirmasis ir treCiasis sintezés
etapai yra panasus, jy metu atliekamas Friedelio-Craftso acilinimas. Atlikus pirmajg
reakcijg gauti ketonai yra redukuojami su Pd/C, H2 dujy atmosferoje ir gaunami 4-
(benzil)benzen-1,3-dioliai 1. Paskutinis sintezés etapas yra Hurd-Mori ciklizacijos
reakcija. | iSskirtus junginius 2 pridedama etilkarbazato, penkianaris ziedas
ciklizuojamas tionilo chloridu ir s€kmingai iSskiriami reakcijos produktai 3.

COZH

OH R,
oy O O
BF3 EtZO
= 0
R1
CO.H

N BF3*Et,0, 90°C; Il) H, Pd-C, EtOH:; Ill) NH,NHCOOE, CHy;COOH, EtOH, vir. t.; IV) SOCI, vir. t.
R4
Ra

1 pav. Sintezés schema.
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Skirtingg pavirsiaus kruvj turin€iy nizinu kapsuliuoty daleliy tyrimas

Rdta Gruskiené?, Jolita Pachaleval, Alma Bockuviené?, Tatjana Kavleiskaja?,

Jolanta Sereikaité*!
1Chemijos ir bioinZinerijos katedra, Vilniaus Gedimino technikos universitetas
2Polimery chemijos katedra, Chemijos institutas, Vilniaus universitetas

Dél iSaugusio vartotojy susidoméjimo minimaliai apdorotu maistu ir ,Zalesniais“ maisto
ir gérimy priedais, daugiau démesio sulaukia ir nattralios antimikrobinés medziagos,
iSskiriamos iS augaly ar mikroorganizmy. Viena i§ tokiy medziagy yra nizinas -
bakteriociny klasei priklausantis natdralus antimikrobinis peptidas, kurj gamina
Lactococcus lactis kamieny porusis lactis.

Nizinas yra vienintelis bakteriocinas jteisintas kaip maisto priedas E234 ir patvirtintas
kaip saugus. Taciau proteolizé, aplinkos stresas ar kitos maisto produktuose esancios
medziagos gali susilpninti jo bakteriocidinj poveikj. Siekiant iSvengti Siy Salutiniy
procesy ir praplésti nizino panaudojimo galimybes gali bati pritaikomos kapsuliavimo
technologijos, kai aktyvi medziaga jterpiama | apsauginés medZiagos matricg, ar
apgaubiama jos apvalkalu. Vienas iS bakteriocino kapsuliavimo bady yra biopolimery
panaudojimas. Kapsuliavimui gali bati naudojami tokie biopolimerai kaip chitozanas,
alginatas, celiulioze, pektinai ir kt., bei jy deriniai.

Sio darbo tikslas — sukurti skirtingo krivio trikomponentes nizino-pektino-
chitooligosacharidy daleles, istirti jy savybes ir stabilumg. Pirmiausia kompleksavimo
metodu paruoSiamos dvikomponentés nizinu kapsuliuotos pektino nanodalelés.
Daleliy sintezei naudojami trys skirtingo metilinimo laipsnio pektinai. Véliau nizino-
pektino dalelés dengiamos skirtingos koncentracijos chitooligosacharidais.
Komponenty sgveika jrodyta FT-IR spektroskopijos pagalba. Tolimesnei analizei
pasirinktos dvikomponentés nizino-pektino, bei teigiamg ir neigiamg pavirSiaus kravj
turinCios  trikomponentés  nizino-pektino-chitooligosacharidy  dalelés,  kur
chitooligosacharidy koncentracija atitinkamai yra 0,025 ir 0,3 mg/mL. Atliekami gauty
daleliy dydzio, zeta potencialo, proteolitinio stabilumo tyrimai. Nanodalelés pasizymi
ilgalaikiu stabilumu 4 °C temperatiroje, be to, kapsuliavimas padidina nizino
proteolitinj stabilumg. Skirtingg pavirSiaus krivj turinios nizino dalelés taip pat galéty
pasitarnauti tiriant kokig jtakg kravis turi antimikrobiniy peptidy atsipalaidavimui ar
sgveikai su mikroorganizmais.
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Synthesis and Investigations of Boron and Cerium Doped Lutetium
and Gadolinium Aluminum Garnets

Greta Inkrataité!, Jan-Niklas Keil2, Thomas Jiistel?, Raminas Skaudzius?
linstitute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University
2Department of Chemical Engineering, Miinster University of Applied Sciences

In order to convert high-energy radiation, such as gamma or X-rays, into visible light
scintillators are needed. Cerium or praseodymium doped lutetium aluminum garnets
have high density, thermal stability, rather efficient luminescence processes which are
needed for a good scintillator. However, further optimization of short decay time is
needed. Luminescence decay is important because if it is very short then more signals
can be measured within a defined timeframe, resulting in a better resolved and higher
quality image in CT devices. One way to improve materials’ properties is to doping
compounds with different elements. One of these elements is boron. Boron can be
used as a flux, also B3* has a suitable neutron capture cross section and can help
absorb gamma radiation. Lutetium aluminum scandium garnets doped with Ce3*
and/or B3 were obtained as a result. These garnets are synthesized and studied for
the first time. In this work, the phase purity and morphology of the samples were
analysed with X-ray diffraction, SEM. Photoluminescence properties such as
emission, excitation spectra, decay curves, quantum efficiency and temperature de-
pendency spectra have been investigated. Radioluminescence was also measured.
The positive impact of boron addition into the garnet structure on the luminescence
properties will be discussed in detail.

Acknowledgments. The study was supported by German Academic Exchange
Service (DAAD) scholarship.
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Nai-xAlGe105x0s, Xx= Bi®*, Ce3*, Dy®*, Eu?", Pr3*, Sm3*, Tb3" legiruoty
meéginiy liuminescencijos tyrimas

Gabija Janusauskaité, Martynas Misevicius
Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Baltos Sviesos diodai (LED) yra nepaprastai svarbis Siuolaikiniame apsSvietime dél
savo efektyvumo ir ilgaamziSkumo. LED ai plaCiai naudojami ne tik Sviesos Saltiniams,
taCiau ir jvairiems elektroniniams jrenginiams, todél siekiama ieSkoti naujy medziagy
ir inovacijy, siekiant padidinti LED efektyvumg bei sumazinti energijos sgnaudas.
Legiruoti germanatai gali tapti potencialls kandidatai tobulinant LED technologijg, be
to gali bati pritaikomi skirtingoms Sviesos spektro reikméms, kas leidZia kurti
pritaikytus sprendimus jvairioms panaudojimo sritims.

Natrio aliuminio germanatas NaAlGeO4 yra monoklininés struktdros, turintis simetrijos
erdvine grupe P21/n. NaAlGeOs gardelés parametrai a = 8,783 A, b = 15,432 A, ¢ =
8,252 A, o gardelés kampai alfa = 90,00°, beta = 90,00°, gama = 90,09°. NaAIGeO4
pasizymi unikaliomis optinémis ir elektroninémis savybémis, jskaitant didelj Siluminj
stabiluma, stiprig fotoluminescencijg ir didelj skaidrumg regimajame ir artimajame
infraraudonajame diapazone. Dél savo sudéties ir kristalinés struktiros NaAlGeOa4
legiruotas retyjy zemiy jonais, gali bati pritaikomas Sviesos diodams.

Sio tyrimo metu, taikant kietafaziy reakcijy sintezés metods, buvo susintetinta seka
Na1xAlGe1-0,5x04:X bandiniy, legiruoty jvairiomis X=Bi**, Ce3*, Dy**, Eu3*, Pr3*, Sm3*
ir Tb3 jony koncentracijomis. Gauti méginiai charakterizuojami taikant rentgeno
spinduliy difrakcijos (XRD) metodg ir fotoliuminescencijos (PL) matavimus, jskaitant
suzadinimo ir emisijos spektrus, liuminescencijos gesimo laikg ir kvantinj naSuma.
XRD analizé parodé, kad visus jonus pavyko jterpti j NaAlGeOs kristaline struktirg be
priemaisSiniy faziy. PL matavimy rezultatai atskleidé specifines kiekvieno jono emisijos
charakteristikas: Eu®* pasizymi raudona emisija legiruotuose bandiniuose, Dy3*
skleidZia geltong Sviesa, Bi®* ir Ce3* mélyng, Pr3* raudonai oranzinge, Sm3* oranzine ir
Th3* Zalig emisija.

Padéka. Sis tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos (LMT) Studenty mokslinés
praktikos projekto Nr. S-ST-23-193 |éSomis.
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Aqueous sol-gel synthesis and XRD investigation of lanthanide
orthoferrite series

Justinas Januskeviéius, Zivilé Stankeviéiiitée, Aivaras Kareiva
Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry

Rare-earth elements and compounds containing them have become an irreplaceable
part of many modern technologies. This is mostly due to their unique electronic
structure enabling properties that are difficult to achieve otherwise, such as excellent
luminescence, magnetic properties, catalytic properties and many others.

Nevertheless, despite their widespread use and scientific interest, the field of rare-
earth is large enough that more research is still needed in all areas — discovering new
materials, new synthesis routes, or even wider trends in their property-to-structure
relation, which can sometimes be lacking even to seemingly well-established and well-
known materials.

Orthoferrites are one of the classes of compounds containing rare-earth elements.
They are compounds with an orthorhombic perovskite structure and a general formula
of RFeOs, where R is the rare-earth element. Due to the malleable nature of the
perovskite structure, it is in theory quite possible to fine-tune the lattice parameters
and electronic structure by carefully choosing the right constituents, or their
combinations, in turn enabling new and interesting properties. As such, there is always
a need for more exploration in this area.

In this work, a series of lanthanide orthoferrites were chosen for synthesis using a
simple aqueous sol-gel synthesis method. Metal nitrates were used as precursors (or
metal oxides first converted into nitrates) and ethylene glycol as the complexing agent.
The general synthesis method involved first dissolving the nitrates, then adding
ethylene glycol, and allowing the solution to stir for 2 hours at 60°C. Then, the solution
was evaporated until a gel formed, which was then dried, ground up and calcinated,
resulting in the final material. The final material was then investigated by XRD, analysis
of data and emergent trends was performed.
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Tranzitinés klimato kaitos rizikos

Justina Kapilovaité?, Darius Daugvila?
Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Geomoksly institutas
2Vilniaus universitetas, Matematikos ir informatikos fakultetas, Matematikos institutas

Pereinamojo laikotarpio (tranzitinés) rizikos kyla pereinant nuo iSkastinio kuro ar kitos
Siltnamio efektg sukeliangias dujas (SESD) i$skiriangios veiklos prie $varios ir
atsinaujinancios energetikos. Tranzitines rizikas galima suskirstyti j 4 subkategorijas:
teisiné ir politiné rizika, technologijy rizika, rinkos rizika ir reputacijos rizika.

Sio tyrimo tikslas apZvelgti klimato kaitos tranzitines rizikas, kylangias Lietuvos
ekonominiams sektoriams, ir jas jvertinti naudojantis Sio darbo autoriy sudaryta
metodika. Tyrime pasirinkta analizuoti paslaugy sektoriy, kadangi jis Lietuvos
ekonomikoje uzima didziausig dalj. IS paslaugy sektoriaus analizei atrinktos SeSios
didZiausig pelng turinCios ekonominés veiklos rasys: (1) apdirbamoji gamyba, (2)
didmeniné ir mazmeniné prekyba, (3) elektros, dujy, garo tiekimas ir oro
kondicionavimas, (4) informacija ir rySiai, (5) statyba bei (6) transportas ir saugojimas.
Kiekvienai ekonominés veiklos rasiai atrinkta 30-ies jmoniy, kurios 2021 metais gavo
didZiausias pajamas, imtis. 1S atrinkty jmoniy atmestos tos, kuriy veikla tiesiogiai
susijusi su Zaligja energetika, todeél tranzitiniy riziky analizé atlikta 155 jmonéms.
Tyrime nagrinétos atrinkty jmoniy 2030-2050 klimato ir energetikos strategijos, tikrinta
ar SESD ataskaitose skai¢iuojamas CO2 pédsakas pagal tris sritis, taip pat patikrinti
finansiniai rodikliai - jmoniy grynasis pelningumas bei skolinto ir nuosavo kapitalo
santykis. Papildomas balas buvo skiriamas dukterinéms jmonéms, kurios gali tiketis
finansinés paramos pereinamuoju laikotarpiu bei spartesnio naujos politikos
jgyvendinimo visoje korporacijoje. Taip pat remiantis Europos centrinio banko tyrimo
rezultatais (ECB/ESRB, 2021) kiekvienai ekonominés veiklos rusiai buvo priskirtas
balas spartaus perejimo nuo iSkastinio kuro ilgalaikio poveikio vertinimui. Atlikus
analize kiekvienai jmonei priskirta tranzitiné rizika: labai didelé, didelé, vidutiné, maza
arba labai maza. Gauti rezultatai pateikiami apibendrinus rizikas pagal ekonominés
veiklos rusis.

Tyrimo rezultatai rodo, jog Lietuvos paslaugy sektoriuje labai didelé tranzitiné rizika
kyla jmonéms uZsiiman€ioms transporto ir saugojimo bei statybos veiklomis.
Nustatyta, jog statybos veikla uzsiimancios Lietuvos jmonés dazniausiai neturi 2030-
2050 klimato ir energetikos strategijy bei neatsizvelgia j galimas rizikas susijusias su
klimato kaita. Didelé rizika kyla didmenine ir mazmenine prekyba bei energetine veikla
uzsiimancioms Lietuvos jmonéms. MaZiausia rizika (maza) nustatyta informacijos ir
rySiy veiklg vykdandioms jmonéms. Informaciniy technologijy jmoniy finansiniai
rezultatai geri, daugelis jy turi parengusios 2030-2050 klimato ir energetikos
strategijas bei joms kylanti ilgalaikio poveikio rizika nedidelé. Atliktas tyrimas svarbus
kaip ankstyvojo jspéjimo indikatorius apie egzistuojancias tranzitines rizikas ir didéjantj
poreikj joms tinkamai pasiruosti.

Literatura
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Essential oil chemistry from the geological standpoint: influence of
the biological effect

Greta Kasputé!, Urté Prentice'?
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Essential oils (EOs) are volatile liquids that are derived from plants. These oils possess
unique compositions that are influenced by geography and environmental conditions.
As aresult, biological effects of EOs, such as antimicrobial, antiparasitic, antiviral, anti-
inflammatory, anti-tumor, antioxidant, or spasmodic activities, vary based on the
plant's origin. Despite many positive biological effects, EOs have sparked debates on
their sustainability and impact on microalgae, crustaceans, and fishes. Therefore,
exploring the chemistry of EOs related to geological factors impact is crucial.

To identify the scientific literature regarding the biological impact of EOs, we
conducted a comprehensive search as the main method. Special attention was given
to exploring the association between EOs and specific plant regions, as well as their
potential adverse effects on the natural environment.

The composition of EOs can vary significantly due to environmental conditions,
geographical factors, climate variations, and seasonal fluctuations. These factors
necessitate meticulous standardization processes during oil production to ensure
consistent quality. For instance, the quantitative and qualitative composition of Lippia
alba L. EO differs between monthly leaf regrowth harvests within the same region or
across different regions, exhibiting variations in constituents such as geranial, linalool,
carvone, limonene, piperitone, 1,8-cineole, caryophyllene oxide, and p-cymene.
Consequently, these compositional variances give rise to variations in biological
activity corresponding to changes in the concentrations of these chemical constituents.

In conclusion, the findings of this study shed light on several important aspects of EOs.
Firstly, it is evident that the chemical composition of EOs is greatly influenced by
geological factors such as climate variability, geographical location, and environmental
conditions encompassing temperature, light exposure, and drought. Secondly, the
biological activities of EOs are tied to their specific chemical composition. Alterations
in the concentrations of particular components within EOs can either enhance or
diminish their medicinal properties. Finally, substantial evidence supports the notion
that EOs can have detrimental effects on aquatic and terrestrial organisms alike.
Therefore, responsible utilization of EOs is of utmost importance in order to minimize
any potential harm caused by these substances.
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Kompleksiniai klimato jvykiai rytinéje Baltijos juros regiono dalyje
1950-2022 metais

Laurynas Klimavi€ius, Egidijus Rimkus
Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Pastaraisiais metais nustatyta, kad didZiausias neigiamas socioekonominis poveikis,
metu (pvz. sausra ir kars€io banga) arba prie$ tai prasidéjes procesas sustiprina kito
reiSkinio poveikj (pvz. Salnos velyvag pavasarj, prasidejus vegetacijos sezonui). Tokie
jvykiai vadinami kompleksiniais klimato jvykiais, o trys i$ jy analizuojami Siame tyrime:
kompleksiniai sausros ir karsc€io bangos, kompleksiniai véjo greicio ir krituliy kiekio bei
vélyvy $alny jvykiai. Sio darbo tikslas — jvertinti iy kompleksiniy jvykiy pasikartojima
1950-2022 metais rytinéje Baltijos juros regiono dalyje.

Darbe tirta teritorija nuo 53.5° iki 59.5° §. pl. ir nuo 20.0° iki 28.5° r. ilg. Tyrime
panaudoti ERA-5 reanalizés paros vidutinés, maksimalios, minimalios oro
temperatdros, krituliy kiekio ir maksimalaus véjo grei€io duomenys. Duomeny
gardelés dydis 0,25 x 0,25°. Kompleksinés sausros ir kar§¢io bangos tirtos birzelio—
rugpjucio ménesiais, vélyvos Salnos — kovo-birzelio ménesiais, 0 kompleksiniai véjo
greicCio ir krituliy kiekio jvykiai — visais mety ménesiais.

Sausros iSskirtos naudojant SPI (angl. Standardized Precipitation Index), o kars¢€io
bangos — apskaiiavus maksimalios oro temperatiros 90-to percentilio reikSme
kiekvienai vasaros dienai kiekvienai tyrimo arealo gardelei. Jei ir sausra, ir karscio
banga buvo tg pacig dieng — atitinkamoje gardeléje iSskirtas kompleksinis jvykis.
AnalogiSkam kompleksinio véjo greicio ir krituliy kiekio jvykio iSskyrimui kiekvienai
tyrimo arealo gardelei apskaiciuotos viso tyrimo laikotarpio maksimalaus vejo grei€io
bei krituliy 98—to percentilio vertés. Kompleksinis jvykis fiksuojamas kai abi reikSmés
virSijamos vienu metu. Vélyvos Salnos jvykiai — atvejai, kai ty mety paskutiné Salna
fiksuota jau prasidéjus vegetacijos periodui. Siekiant jvertinti bendrg visy kompleksiniy
jvykiy pasikartojimg atskirais tyrimo laikotarpio metais bei skirtingose gardelése,
kiekvieno darbe tiriamo kompleksinio jvykio pasikartojimas atskirose gardelése bei
visoje tyrimo teritorijoje normalizuotas taikant min—max metoda.

Kompleksinis sausros ir kars§¢io bangos jvykis didziausig tiriamos teritorijos dalj apémé
ir ilgiausiai truko 1994 ir 2002 metais, o kompleksiniai véjo greicio bei krituliy kiekio ir
vélyvos Salnos jvykiai — 1962 metais. IS viso daugiausiai kompleksiniy klimato jvykiy
fiksuota 1994, 1971 ir 2005 metais. Tyrimo laikotarpio metu jy skai€ius iSaugo, taciau
gauti pokyciai nedideli ir statistiSkai nereikSmingi. Dazniausiai kompleksiniai klimato
jvykiai pasikartojo Zemaigiy aukstumoje. Ypac daug &ia buvo kompleksiniy véjo greigio
ir krituliy kiekio jvykiy. Kompleksiniai sausros ir kar§¢io bangos jvykiai daugiausiai
karty fiksuoti rytinéje tyrimo arealo dalyje, o vélyvos Salnos — centrinéje Estijoje bei
pietvakariniame tiriamo regiono pakrastyje.
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Cartographic reconstruction of administrative boundaries for the
Catholic Church

Samanta Klusyté
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The Catholic Church is administered based on its territorial units. This is defined by
the Catholic Church's acquis also known as the Code of Canon Law (1983). The
structure of the administrative division of the Catholic Church (hereinafter, the
administrative territories of the Catholic Church — ATCC) begins with the smallest
administrative unit — a parish. The number of parishes and the location of each parish
depend on the configuration of the ATCC. Number of available maps of parishes is
limited not only in Lithuania, but also in the world. The study examines the availability,
completeness, and quality of a data of parish boundaries in Lithuania. This study
contributed to the creation of a unified ATCC geospatial database in Lithuania that
would contribute to more convenient administration of territories and allow residents
to know exactly which parish they are assigned to. Also, ATCC geospatial data will be
applicable to historical, genealogical and sociological researches, because detall
information about residents is stored in parishes. The data that describes boundaries
of separate parishes consists of lists of settlements and topographical descriptions for
boundaries. The datasets are stored in different dioceses (the higher tier ATCC which
consists of parishes) or in separate parishes. All the data is stored as paper documents
or as verbal evidence. Only three out of seven of all dioceses have published
information about boundaries of their parish. The typical information, that is published
on websites run by parishes, consists of list of settlements, enriched by several
topographical descriptions of the boundaries. These are the main sources of
information that have been used to prepare geospatial data to determine boundaries.
All settlements of parishes were searched and checked against the available
information in the geographical database of the Register of Address of the Republic of
Lithuania. All settlements found in the official register have been classified as
settlements that belong to certain parish and form an area of a parish. When assessing
the quality of the data, it was noted that the data are not accurate and it was difficult
to interpret. Inaccuracies cannot be avoided when data of parish boundaries is based
solely on the settlement lists. Uninhabited areas intervene between settlements. Then
boundaries are drawn according to permanent natural objects or a network of roads.
However, such interpretation requires additional adjustments and updates. The clergy
that administers the ATCC must contribute to adjusting the boundaries of parishes.
Unfortunately, the dioceses of the Catholic Church of Lithuania are reluctant to actively
take part in the digitization of the ATCC boundaries. Semi structured interviews
demonstrated that reluctance may be linked to the idea that it would be an extremely
resource-intensive and not necessarily successful task. Nevertheless, an online map
is a tool for observing and analysing the ATCC boundaries. Web Feature Service
enables us to edit, change parish boundaries at any time. The Cartographic
reconstruction of administrative boundaries for the Catholic Church does not have a
timeframe for implementation. Is sought for as accurate data as possible, which would
not be possible without active involvement of Catholic Church clergy.
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Skystos kompleksinés trgsos ir pagrindinés jy savybés

Karina Kuzborskaja, Kristina Jan€aitiené
Kauno technologijos universiteto Cheminés technologijos fakulteto Fizikinés ir neorganinés chemijos
katedra

Vis dazniau visuomenéje galima iSgirsti susiripinimg iSmetamy atlieky kiekiais ir
energijos nuostoliais, paremtg Zaliosios (tvariosios) chemijos ir Ziedinés ekonomikos
principais, kurie kalba apie gamybos procesy optimizavimo svarbg. Pramonéje
gaminat mineralines trgas, kaip gamybos atlieka susidaro skystoji fazé, kurioje lieka
augaly augimui ir vystymuisi reikiamy makroelementy: azoto (N), fosforo (P), kalio (K).
Dél Sios priezasties Sig gamybos proceso liekang galima laikyti Salutiniu produktu, kurj
baty naudinga panaudoti skystosioms kompleksinéms trgSoms (SKT) gauti. SK trgSos
yra efektyvesnés negu biriosios, nes augalai lengviau ir greiiau pasisavina reikiamas
maisto medziagas per Sakny sistemg ar lapus. Taip pat SKT reikalauja mazZesniy
gamybos kapitaliniy jdéjimy, nes yra pritaikytos paprastesnés ir universalesnés
technologijos ir techniné priezidara (Sviklas ir kt., 2008).

Sio darbo tikslas — istirti skystujy kompleksiniy trady, pagaminty i$ kalio dihidrofosfato
trgSy gamybos metu susidariusiy Salutiniy produkty — skystosios fazés — chemines ir
fizikines savybes. Tyrimui buvo naudoti keturi SKT méginiai pagaminti tokiomis
paciomis sglygomis, skyrési tik gamybos temperatira (30 °C, 40°C, 50°C, 60°C) ir
trukmeé (1,5 h arba 2 h).

Atliekant eksperimentg buvo nustatytos gana aukStos tirpaly kristalizacijos
temperatiros, kurios neleidzia patogiai laikyti ir naudoti Siy trgsSy, todél kristalizacijos
temperatirg buvo bandoma mazinti pridedant azoto turin€iy medziagy, tuo paciu
praturtinant trgSas azotu.

Tyrimo metu nustatyta SKT azoto, fosforo ir kalio koncentracijos, tirpaly pH, tankis,
klampa bei kristalizacijos temperatira. Pastebéta, kad 40 °C temperatiroje gautos
SKT iSsiskyré savo fizikinémis savybémis (Zemiausia kristalizacijos temperatdra) ir
chemine sudétimi (azoto ir fosforo kiekiai nezenkliai, bet skyrési nuo kity). Taip pat
pavyko nezymiai sumazinti SKT kristalizacijos temperatirg pridéjus | trgSas
karbamido.
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Poliesteriniy pléveliy gavimas, tyrimas ir taikymas audiniy
inZinerijai
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Audiniy inZinerijos pagrindinis tikslas yra sukurti funkcionalius karkasus, kurie atkurty
bei palaikyty pazeisty audiniy ar organy struktirg ar juos pagerinty. Svarbu, jog Sie
karkasai buty biosuderinami, bioskaidus ir pasizyméty reikiamomis mechaninémis
savybémis (O'Brien, 2011). IS poliesteriy pagaminti karkasai yra bioskaidus,
biosuderinami, o jy mechanines savybes galima modifikuoti. Svarbu, jog Sie
poliesteriai galéety sudaryti tinkline struktiirg, o destrukcijos metu susidare junginiai
nebuty pavojingi organizmui ir pasisSalinty iS jo arba dalyvauty medziagy apykaitoje
(Bettinger, 2011). Siekiant gauti elastingas ir hidrofilines pléveles, poliesteriy sintezei
tikslinga blty papildomai naudoti a,w-dihidroksi-poli(dimetilsiloksang) (PDMS) ir
obuoliy rigstj (OR). Sio darbo tikslas — susintetinti nesogiuosius poliesterius,
pagaminti pléveles ir istirti jy savybes.

Darbe atlikta poliesteriy sintezé naudojant azelaino ragstj, OR, maleino rtgsties
anhidrida, dietilenglikolj bei PDMS. Poliesteriy struktara jrodyta BMR ir FT-IR analize.
Dervy BMR rodo, jog jy sudétis yra analogiSka pradiniam miSiniui. FT-IR spektre
matomos badingos naudoty pradinio misinio medzZiagy juostos.

Plévelés gautos susiuvant nesociuosius poliesterius su kietinimo priedais —
monomerais, naudojant fotoiniciatoriy bei UV spinduliuote. Atlikti pléveliy brinkumo
laipsnio ir tirpumo heksane, etanolyje bei vandenyje tyrimai, FT-IR analizé. Gauty
pléveliy mechaninés savybeés priklauso nuo jy formavimo salygy. Pléveliy Jungo
modulis, priklausomai nuo kietinimo priedy, svyruoja nuo 0,2 MPa iki 170 MPa,
santykinis pailgéjimas — nuo 0% iki 190%. Pléveliy kontaktinis kampas yra mazZesnis
uz PDMS ir svyruoja nuo 70° iki 99°. SEM analizé parodé, jog plévelés yra lygios,
silicis pasiskirstes tolygiai. 1S termogravimetrinés analizés duomeny matyti, jog
pléveliy terminis skaidymas vyksta dvejomis stadijomis.
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Porous materials play an important role in material science, especially in sample
preparation techniques like solid phase extraction and microextraction. These
methods rely on interaction between two different phases — a solid sorbent and a liquid
or a gas — because of that, surface area of the sorbent plays an import role. This can
be achieved by making a material with porous structures.

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 or TEOS
orthosilicates) porogen and a catalyst. After the reaction, organic porogen is removed
by heating or using a solvent extraction method. The latter steps involve surface
modification via variable reactions which can give a desired functionality and
selectivity. One functionality can be an amino group which is usually introduced using
an amino functionalized silane APTES after the synthesis of porous silica monolith.
In this study we tried to make porous silica using different synthesis methods that
involved: three different silica sources (TMOS, TEOS and APTES), different reaction
catalysts (acid, urea, and self-catalysis) and two different porogens P123 and CTAB.
The synthesis methods were selected and modified according to the porogens used
in the original scientific publications.
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Moreniniy smulkiy grunty dinaminiy savybiy nustatymas
geofiziniais metodais

Rytis Lazaunikas, Domas Gribulis, Saulius Gadeikis, Vytautas Samalavicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Siuolaikiniy inZineriniy objekty projektavime bitina jvertinti pagiy statiniy arba i$oriniy
vibracijy — seisminiy reiskiniy, véjo, bangy jtakg busimam pagrindui. Projektuojant
pamatus statiniams, kurie bus veikiami dinaminés apkrovos, reikia zinoti reciau
naudojamus rodiklius: Slyties modulj prie itin mazy deformacijy Gmax, Puasono
koeficientg u, dinaminj deformacijy modulj Eqyn. Siuos dinaminius parametrus galima
nustatyti tiesioginiais metodais laboratorijoje ir netiesiogiai atliekant bandymus lauko
sglygomis (in situ). Zinant iSilginés V, ir skersinés Vs bangy greigius, dinaminiai
parametrai gali bati apskaiciuoti empirinémis formulémis.

Sekliosios seismikos greZinyje bandymais gaunami skersinés ir iSilginés bangy
greicCiai, kuriy pagalba galima jvertinti grunto tipg, jo tankumag ar stiprumg, poringuma,
prisotinimo vandeniu laipsnj, gebg praskysti ir standuma.

Sio tyrimo tikslas — nustatyti virSutinio pleistoceno moreniniy smulkiy grunty, esangiy
Alytaus, Anyksciy, Naujosios Akmenés ir TelSiy rajonuose, iSilginés Vp ir skersinés Vs
bangy greiCius bei nustatyti jy koreliacijg su nedrenuotu kerpamuoju stipriu cy,
poringumo koeficientu e ir gamtine drégme w.

Pagal laboratorinius rezultatus tiriamasis gruntas yra mazo plastiSkumo smélingas
molis (moreninis), standZios ir labai standZios konsistencijos. ISmatavus V, ir Vs bangy
greiCius buvo atlikta turimy duomeny analizé ir nustatyta glaudi priklausomybé tarp Siy
bangy greiciy bei nedrenuoto kerpamojo stiprio cy, poringumo koeficiento e ir gamtinés
drégmés w.

Siame darbe sekliosios seismikos greZinyje metodu nustatyti Vs ir V, bangy greigiai,
sudarytos koreliacinés lygtys — stiprus teigiamas rySys tarp nedrenuoto kerpamojo
stiprio cy ir abiejy bangy greiciy: Vs R (koreliacijos koeficientas) = 0,88 ir Vo, R = 0,8;
stiprus neigiamas rySys tarp poringumo koeficiento ir abiejy bangy grei€iy: Vs R = 0,84
ir Vp R =0,81; stiprus neigiamas rySys tarp gamtinés drégmeés ir abiejy bangy greiciy:
Vs R = 0,86 ir Vp R= 0,83
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Lake Macrophytes Abundance and Reflectance Relationship

Yahor Levachou, Edvinas Stonevicius
Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geoscience, Institute of Geoscience

Aquatic plants play an important role in the ecosystem of water bodies, serving as
indicators of overall health. Being both measurable and visible, these plants become
valuable subjects for monitoring. High-resolution satellite imagery enables the
detection of large concentrations of macrophytes, although their distribution is often
confined to narrow coastal zones. Considering the uneven growth of these plants, it is
essential to assess the impact of macrophyte abundance on the reflectance of the
water body to use it for precise macrophyte determination. This study aims to elucidate
the relationship between macrophyte abundance and the reflectance of the water
surface.

To evaluate the relationships between abundance and reflectance, Sentinel 2 satellite
data, drone imagery, and in-situ observations were used for numerous lakes: Zelva,
Zelvikstis, Lielukas, Zuvuntas, Salote. The studied lakes represent a diverse range of
submerged and emergent macrophytes. Field data collection occurred from July to
September 2023 and reflectance data were obtained from the nearest cloud-free
satellite imagery. Using RGB drone images, a threshold in the green range was
determined manually for the purpose to separate plants from the rest of the surface
accurately. GIS technologies were then employed to calculate the area occupied by
plants. The green range was chosen as the most suitable for vegetation
representation. For each 10 m? pixel of the satellite image, areas occupied by
vegetation were calculated and considered as abundance for this study. The
determination of plant area was influenced not only by the color of the plants but also
by their background, adding contrast. Consequently, water lilies in deeper areas were
identified more accurately than in shallower ones. Statistical methods were used to
analyze relationships between vegetation abundance and reflectance.

The abundance of aquatic vegetation has a noticeable impact on the reflectance of
the water body. The reflectance of the surface exhibits a relatively smooth transition
with varying levels of vegetation abundance. As green plants become visible on the
surface, the spectral curve becomes more pronounced, particularly in the green and
infrared ranges. There is a discernible trend towards an increase in reflectance with
the expansion of the area occupied by aquatic plants.

The most substantial changes in spectral brightness are observed when vegetation
attains an abundance level of 10 percent. A strong positive correlation is evident
between vegetation abundance and reflectance in both the visible and infrared
spectra. The presence of such a correlation suggests the possibility of dimensionality
reduction for more stable analyses.
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Investigating Photogenerated Charge Carrier Lifetimes by Open
Circuit Voltage Decay and Intensity Modulated Photovoltage
Spectroscopy

Raminas Levinas!, Roman Viter?, Loreta Tamasauskaité-Tamasitnaitél,

Eugenijus Norkus?
1Center for Physical Sciences and Technology, Department of Catalysis
2University of Latvia, Institute of Atomic Physics and Spectroscopy

In the renewable energy field, conversion of solar light into electrical or chemical
energy is considered essential in order to move towards a green energy economy.
Solar energy can be harnessed not just by generating electricity with photovoltaic cells,
but also by driving photoelectrochemical (PEC) reactions. As discovered by Fujishima
& Honda in their work “Photoelectrolysis of water using semiconducting TiO> crystals”,
certain materials generate electrical current when illuminated with light of sufficient
energy. These materials are used in photo-/electrocatalytic processes, such as water
splitting to produce Hz and Oz, or pollutant degradation in aqueous media. In particular,
transition metal oxides (e.g., WOs, TiO2) are a subject of active research due to their
favorable semiconductor properties, electrochemical stability and relative abundance.
However, their large variance in structure, morphology and composition results in
varying levels of photogenerated charge carrier lifetimes, which limits overall
efficiency.

Therefore, this study presents the characterization of heterostructured TiO2 by two
methods that are used to approximate photogenerated charge carrier lifetimes: Open-
Circuit Voltage Decay (OCVD) and Intensity Modulated photoVoltage Spectroscopy
(IMVS). Both of these methods are based on the transient extinction of near-surface
photogenerated charge carriers when illumination is cut off. For an n-type photoanode,
this results in the photovoltage returning to open circuit potential in OCVD (Fig. 1a).
Whereas in IMVS, the frequency at the apex of the semicircle in the complex
coordinate plane corresponds to an average charge carrier lifetime 1n (Fig. 1b).
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Figure 1. Open circuit voltage decay of TiOz in 0.1M KHCOs (a) and intensity
modulated photovoltage spectra at same conditions (b); 25 mW cm 365 nm light.
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Multicolor Colorimetric Method for Cyanide Detection

Viktorija Lisyte, Almira Ramanaviciene, Anton Popov
NanoTechnas - Center of Nanotechnology and Materials Science, Institute of Chemistry, Faculty of
Chemistry and Geosciences, Vilnius University

In contemporary contexts, nanomaterials play an increasingly pivotal role across
diverse applications. Within analytical chemistry, they facilitate electron transfer and
enhance signal strength, thereby augmenting sensor sensitivity, reproducibility, and
stability. Nanomaterials also function as substrates for immobilization of molecules,
thereby expanding their applications. Among such materials are gold nanoparticles
(AuNPs), which possess unique optical and thermal properties dependent on size and
shape, as well as versatile functionalization and targeting capabilities. These
properties make them indispensable tools in numerous scientific and technological
fields, including diagnostics, drug delivery, imaging, sensor development, and
synthesis of organic compounds.

Gold nanorods (AuNRs), a subgroup of AUNPs, have garnered significant attention in
the field of sensing and due to their distinctive surface plasmon resonance (SPR)
characteristics. Optimizing the surface of AuNRs is crucial for maximizing their
potential in such applications. Due to their asymmetrical structure, AUNRs exhibit two
distinct plasmon bands: a transverse band typically falling within the 520-540 nm
range in the visible spectrum, and a longitudinal band whose spectral range can be
finely tuned, spanning from the visible to the near-infrared (NIR) region (beyond
1300 nm), by adjusting the aspect ratio of the AuUNRs — the ratio of length to width.

The main objective of this study was to employ AuNRs etching to develop an optical
method for quantifying cyanide ions. HRP inhibition reaction was utilized for cyanide
ion concentration detection. The synthesized AUNRs were characterized using UV/Vis
spectroscopy and scanning electron microscopy (SEM) techniques. Parameters such
as solution pH, concentration of 3,3',5,5'-Tetramethylbenzidine (TMB), and sulfuric
acid (H2SOa4) concentration, which influence the HRP enzymatic reaction, were
optimized. The impact of reaction duration on AuNRs etching was also evaluated. The
investigated optical analytical system is promising for cyanide detection by visual
observation.
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Synthesis and characterization of LnMnOs (Ln = Sm, Gd, Nd, Tb,
Eu) nanoparticles

Evaldas Lugauskas, Dovydas Karoblis, Aivaras Kareiva
Institute of Chemistry, Vilnius University

In this study, the synthesis and characterization of several lanthanoid manganites
(LnMnOQOs3) were investigated. These materials have the perovskite structure, which can
be generalized to the ABXs formulaic unit, where A and B are cations and X is either
O (perovskite oxides) or a halogen (organic perovskites). Manganites have recently
become materials of interest not only due to their unique magnetic properties, but also
their colossal magnetoresistance, ability to catalyze photochemical reactions, spin-
glass behavior and so on (Xia et al., 2020). For example, in the case of LaMnOgs, the
magnetic properties are only due to the orientation of the MnOs octahedron in the
crystal structure, while in our LnMnOs3s series the interaction between both cation
magnetic moments could be seen and thus produce unique magnetic properties (like
(anti-)ferromagnetism) (Mantilla et al., 2020).

The sol-gel polyacrylamide route was selected for the preparation of these
manganites. This method is a modification of the widely used sol-gel method by the
inclusion of a polymeric carcass. The carcass is a crosslinked polymer made up of
acrylamide chains, connected by 2,2’-methylenebisacrylamide strands. This polymer
provides a large surface area for the formation of a large amount of crystallization
centers, which inhibits the growth of those centers and provides an optimal system for
the creation of nanoparticles. This method is very attractive due to it not requiring any
complicated and expensive equipment or reagents, being environmentally friendly and
the low toxicity of the reagents.

In our research, the relation between phase purity, morphology and annealing
temperature was analyzed. The assessment of phase purity was conducted using
obtained X-Ray diffraction data. Scanning electron microscopy was used to determine
surface morphology and particle size.
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Conformational Analysis of Cyclopropyl,
Chloromethyldifluorosilane by Vibrational Spectroscopy

Jogilé Maéyté!, Lucas Licaj2, Gamil A. Guirgis?, Valdas Sablinskas!
nstitute of Chemical Physics, Vilnius University, Saulétekio av. 3, 10257 Vilnius, Lithuania
2Department of Chemistry and Biochemistry, College of Charleston, Charleston, USA

Conformational analysis aims to establish a connection between the structure of
conformers and their energy levels, thereby determining their relative stabilities. A
cyclopropyl group is a chemical structure derived from cyclopropane, due to the
unfavoured angles between the chemical bonds (60°), cyclopropyl groups are highly
strained. Chloromethyl is a functional group derived from the methyl group with one
hydrogen atom replaced by a chlorine atom. Difluorosilane is a gaseous chemical
compound, it can be considered as a derivative of silane containing two fluorine atoms
replacing two hydrogen atoms. Difluorosilane finds use in dental varnish to prevent
tooth cavities (Brambilla, 2001) also used in chemical vapour deposition to deposit
silicon nitride films.

This work concerns conformational diversity of Cyclopropyl,
chloromethyldifluorosilane, a newly synthesized molecular compound. The
conformers may differ in their physical properties, reactivity, etc., therefore a detailed
conformational analysis of the molecule is needed to predict its behavior (Dragojlovic,
2015). The aim of our study is to determine the possible stable conformations
Cyclopropyl, chloromethyldifluorosilane using vibrational spectroscopy and DFT
calculations.

Four different techniques of vibrational spectroscopy were employed to study the
molecule. Firstly, liquid phase ATR infrared absorption spectra were recorded in order
to get the first view of the vibrational spectra of the molecule. To complement this data
Raman spectra were recorded as well. Finally, for deeper inside into possible
conformational dynamics, gas phase and low temperature matrix isolation infrared
spectra were recorded. The interpretation of spectroscopic data was carried out using
DFT calculations. DFT calculations were performed utilizing B3LYP functional and
augmented Dunning correlation-consistent valence double zeta basis set and
assessing anharmonicity.

The calculations reveal that Cyclopropyl, chloromethyldifluorosilane has seven
staggered conformations, but only 4 of them are stable enough to be observable in
real samples. The most stable conformer possesses C1 symmetry with C-Cl chemical
bond being eclipsed with CringH bond.

The computations were performed with supercomputer "VU HPC" located in NFTMC.
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Miesto-kaimo-gamtos gradiento erdviné analizé Europoje
palydoviniais zemés dangos duomenimis

Julius Maciulaitis, Darijus Veteikis
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Intensyveéjantis antropogenizacijos procesas lemia kraStovaizdzio struktdros ir jo
funkcijy kitimg (Chapin et al., 2002). Stipréjant urbanizacijai, pleciantis urbanistiniam
karkasui, kuris jsiterpia j visy tipy krastovaizdzius, nauja erdviné konfigUracija naikina
aiSky kontrastg tarp antropogeniniy ir natiraliy Zemés naudmeny (Inostroza et al.,
2019). Sudétingéjant urbanizacijos erdviniai raiSkai, dabartinius krastovaizdzius darosi
vis sunkiau vertinti naudojant standartinius Balio klasifikacija paremtus Zemés dangos
modelius (Inostroza et al., 2019), kurie vertina binarinius Zemés dangos kintamuosius.
Siekiant integraliai suvokti krastovaizdzio struktiirg, galima remtis prielaida, kad
kraStovaizdis yra vientisas, kaip audinys, kuriame energijos ir materijos srautai tarp
heterogenisky struktdriniy elementy pasireiSkia gradientais. Kitaip tariant,
kraStovaizdzio gradientiSkumas gali bati iSreiSkiamas pagal krastovaizdyje veikianCiy
dviejy pagrindiniy jo struktirg formuojanciy jégy — antropogenizacijos ir natdralizacijos
stiprumg (masyvumg) ir kryptj. Miesto-kaimo-gamtos gradiento pozidriu galima
analizuoti erdvinius Zemés dangos pokycCius pereinamoje (transektinéje)
kraStovaizdzZio struktdroje. Tai leidZia geriau suprasti antropogenizacijos ir
natdralizacijos procesy koegzistavimo erdvinius désningumus, antagonistiniy
kraStovaizdzio tendencijy santykj erdvéje.

Sio darbo tikslas — atskleisti erdvinius miesto-kaimo-gamtos gradiento ypatumus
Europoje. Tyrime naudojami ES Copernicus Land Monitoring Service progamos
palydoviniai CORINE Zemés dangos duomenys (2018 m.). Tyrimui atlikti naudojama
ESRI ArcGIS Pro 3.2.2 programiné jranga. Pagrindiniai tyrimo metodai — literatiros
Saltiniy analize, kartometriné (GIS) analizé ir kartografinis (GIS) metodas.

Darbe analizuojami antropogeniniy ir natiraliy Zemés dangy erdviniai struktariniai
aspektai, vertinamas skirtingos genezés zeménaudos santykis, erdviniai désningumai
Europoje. Kartoschemose pateikiama pagal erdviniy bruoZzy visumg iSskirta
krastovaizdZio gradienty struktlra Europoje.
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FT-IR ir FT-RS spektrometrija gintaro ir kity iSkastiniy dervy
nustatymui

Gintaré Martinkuté-Baranauskiené, Petras Sinkiinas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

ISkastinés dervos — tai natlralios kilmés polimerinés medziagos, pasizymincios
unikaliomis biologinémis, fizikinémis ir cheminémis savybémis. FT-IR ir FT-RS
spektrometrija yra puikiai tinkama norint identifikuoti organines, polimerines ir kai
kuriais atvejais neorganines medziagas. Per pastaruosius kelis deSimtmecius tiriant
dervas S$iais analitiniais metodais, buvo pasiekta didelé pazanga rysSio tarp dervy
formavimosi mechanizmo, botaninio Saltinio ir dervy fizikiniy ir cheminiy savybiy
supratime.

Gintarai ir kitos iSkastinés dervos, kurios buvo tirtos FT-IR ir FT-RS spektrometrais,
pasizymi skirtingomis cheminémis ir fizikinémis savybémis, amziumi, botaniniu
Saltiniu, formavimosi, aplinkos, klimato ir palaidojimo geologinémis sglygomis.

IR spektroskopija pasirodé ypac tinkama Baltijos gintarui identifikuoti, taip pat Sis
metodas sékmingai taikomas tiriant ir kitas dervas bei plastikus. Gintary ir kity dervy
IR spektrai buvo analizuojami remiantis sugerties juostomis, susijusiomis su jvairiy
Siuose junginiuose esanciy funkciniy grupiy vibracijos dazniu. Analizuojant FT-RS
spektrometro uzrasSytus spektrus, nustatyta, kad kai kuriais atvejais pagal Siy juosty
intensyvumo santykj galima jvertinti iSkastinés dervos amziy ir jos brandumo laipsn;.
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SAR Data Analysis for Permanent Grasslands Monitoring

Gusté Metrikaityté Gudelé, Juraté Suziedelyté Visockiené
Vilnius Gediminas technical university, Department of Geodesy and Cadastre

Long-term monitoring of changes in land cover and land use (LCLU) has shown that
the area of permanent grasslands has been decreasing throughout Europe in recent
years. Permanent grasslands are important in many ways: biodiversity conservation,
soil health, organic carbon sequestration, groundwater and surface water regulation
and quality, culture and landscape, agriculture, climate change and mitigation. Under
the obligations of the European Union, permanent grasslands must be protected. The
decrease in these areas is often related to anthropogenic factors. Due to this fact the
continuous monitoring is needed to keep, protect or restore these areas.

The study aimed to assess the suitability of electromagnetic coherence and intensity
bands extracted from Synthetic Aperture Radar (SAR) satellite images for continuous
monitoring of permanent grassland areas. The study was based on official vector data,
which indicated known permanent grasslands, and the use of optical RGB combination
satellite data for accuracy assessment.

The SAR data processing method for monitoring LCLU changes was chosen for the
study. 5 years of mid-season raw satellite SAR data were used, which were pre-
processed and calculated coherence, average intensity and difference intensity
bands. These three bands, extracted from SAR images of two time periods, were used
in an RGB composite. Created composite shows that blue-shaded areas are areas
where land cover or land use change occurred during the study period, magenta-
shaded areas are areas where there was no change, yellow-shaded areas - urbanized
areas, green-shaded areas - forests and vegetation areas. Given that permanent
grasslands are areas that have not changed for 5 years or more, this results in the
expectation that areas known as permanent grasslands will be covered in magenta
shades.

To assess the effectiveness of the methodology, a precision study was conducted.
The precision assessment gave high-reliability results, the calculated metrics of
precision, recall and F1 revealed a high accuracy of the model: precision metric
reached 0.96, recall — 0.97, and F1 value — 0.97. The results of the study confirm that
the application of coherence and intensity bands composite of SAR images is an
effective method for continuous monitoring of permanent grasslands.
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2 — alkinilbenzoilo dariniy sintezés keliy paieska

Urté Mileryté, Rita Buk$naitiené, leva Zutauté
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Amiloidai yra amorfiniai baltymy agregatai, kuriy ypatybé — netirpi fibriliné morfologija,
atsirandanti dél neteisingo B klosgiy susilankstymo. Sie agregatai kaupiasi jvairiose
organy ir audiniy vietose, tokiu budu sukeldami klinikinj sindromg, Zinomg kaip
amiloidozé (Orobets & Karamyshev, 2023). Geriausiai zinomos amiloidozés -
Alzheimerio ir Parkinsono ligos bei Il tipo cukrinis diabetas. Siandien, i$skyrus Il tipo
diabetg, néra efektyviy ligos eigg modifikuojanCiy mazamolekuliniy vaisty, skirty
amiloidinés agregacijos slopinimui ir jos sukeltoms ligoms gydyti. Taciau pastaryjy
mety intensyvus tyrimai parodeé, kad kurkumino metabolitas vanilinas, priklausantis
fenoliniams aldehidams, pasizymi gebéjimu slopinti amiloidiniy baltymy agregacijg in
vivo (lannuzzi et al., 2017).

Remiantis vanilino struktdra, Sio tyrimo metu siekiama susintetinti jvairius 2 —
alkinilbenzoilo darinius, kurie potencialiai slopinty amiloidy agregacijg, ir nustatyti
salygas, kurioms esant Siy junginiy sintezé yra efektyviausia.

Sintezé vykdyta taikant paladzio katalizuojamg kryZminio sujungimo reakcijg, kurioje
jod — ir brombenzoilo dariniy halogenai buvo keiCiami alifatiniais bei aromatiniais
acetilenais. Pastebéta, kad reakcija geriausiai vyko su metil-2-jodbenzoatu — jo
produkty iSeigos sieké 90 — 95 %. Sonogashiros reakcija prastai vyko su 2-brom-5-
metoksibenzaldehidu. Jo produkty iSeigos svyravo nuo 5 iki 22 %. Prasciausios
iSeigos stebétos su 1-(2-bromfenil)etanonu, jos nesieke net 1 %.
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Release of Remnant Magnetization in BiFeOs by Means of Rhenium
Doping
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When certain materials combine at least two of the primary ferroic orders, they are
referred to as multiferroics. In an ideal case, a coexistence of ferroelectricity and
ferromagnetism with interplay between them is desired, such interaction is called
magnetoelectric coupling. However, there are still significant challenges that need to
be overcome beforehand. Mainly conflicting origins of ferroelectricity and
ferromagnetism, weak interplay between these orderings, and both transitions
temperatures occurring above room temperature. As such amount of room-
temperature multiferroic compounds is quite scarce, however bismuth ferrite (BiFeOs,
BFO) has shown the most potential.

BiFeOs is a distorted perovskite compound with a rhombohedral symmetry and an R3c
(#161) space group. Property-wise is a room-temperature multiferroic compound with
ferroelectric and antiferromagnetic orderings above room temperature. For pristine
BFO, the Curie temperature is Tc ~ 1100 K, and Neel Temperature is Tn ~ 640 K. In
the case of BFO, the problem of conflicting magnetic and electric ordering nature is
resolved by separating the origin of these orders into different atoms. The Fe3* ions
are responsible for the antiferromagnetic structure. While ferroelectricity arises from
lone-pair ferroelectricity mechanism. However, BiFeOs possesses significant
drawbacks that need as well. The first problem is caused by the difficulties in the
preparation of pure BFO. This is due to the volatility of bismuth under higher
temperatures, which results in impurities during synthesis. Furthermore, bismuth
ferrite suffers from large leakage currents that prevent the existence of closed
ferroelectric hysteresis loops. Lastly, the existence of the modulated cycloidal
antiferromagnetic sublattice results in a zero net remnant magnetization and a reduced
magnetoelectric coupling.

The main goal of this work was to develop a new low-temperature synthesis
procedure, to obtain single-phase BFO compounds. Furthermore, the aliovalent
nature of Re doping was also investigated in hopes of obtaining released remnant
magnetization. The obtained samples were investigated employing XRD, SEM, XPS,
and VSM. Results revealed that single-phase BFO can only be obtained up to 0.75 %
of Re, further doping results in impurity formation. Lastly, even sub-one % doping of
Re showed promising results, as remnant magnetization was observed.
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Fliuvioglacialiniy nuoguly sedimentacijos Rimuciy ir Alekniskiy
telkiniuose analizé remiantis granuliometrija, tekstira ir sandara

Miglé Paskevigiaté, Petras Sinkiinas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Tyrimai atlikti Ryty Lietuvoje, Moléty rajone, vélyvojo Nemuno ledynmecio Baltijos
stadijos fliuvioglacialiniy nuoguly paplitimo zonoje, jsiterpusioje tarp ledyno krastiniy
dariniy. Tyrimo tikslas — atlikus Alekniskiy ir Rimuciy nuoguly telkiniy sedimentologine
analize, skiriant didesnj démesj nuoguly teksturai ir struktdrai, nustatyti Cia
paskutiniojo apledéjimo metu vykusius procesus, nuoguly kilme bei pagrindinius
veiksnius jtakojusius fliuvioglacialiniy nuoguly telkiniy susidarymg. Tam atlikta
sedimentologiné ir geomorfologiné analizé. Sluoksnius sudaranciy sluoksneliy
polinkio dydzZio ir krypties matavimai atlikti nuogulas transportavusiy paleosrauty
kryptims ir dinamikos kaitai nustatyti. Telkiniy pavirSiaus pobadis jvertintas pasitelkus
LiDAR duomenis.

Gauti preliminaris rezultatai rodo, kad tyrimy plote, kur dominuoja fliuvioglacialinés
nuogulos — jvairaus stambumo smeélis, Zvirgzdas ir gargzdas, heterogeninéje
hidrodinaminéje aplinkoje vyko itin aktyvds procesai. AlekniSkiy telkinyje
fliuvioglacialiniy nuoguly storis kinta nuo 6,9 iki 24,7 m, kai tuo tarpu Rimuciy telkinyje
— 8,5 - 15,8 m intervale. Vertikaliame pjuvyje fliuvioglacialinés nuogulos smulkéja su
gyliy, o virSutinéje dalyje daugiausiai sligso smulkus zvirgzdas ir gargzdas. Visa
fliuvioglacialiniy nuoguly storymé daugiausiai sligso ant eroduoto moreninio priemolio
pagrindo. PavirSiuje po dirvoZzemiu sligso masyvaus stambaus molingo smelio su
2virgzdu netolygiai paplite sluoksniai. | nerySkiai subhorizontaliai sluoksniuotg
2virgzdg daug kur jsiterpia smulkaus ir vidutinio stambumo, daugiausiai horizontaliai
sluoksniuoto smélio tarpsluoksniai, kurie rodo hidrodinaminius pokycius laike ir gali
bati siejami su sezoniniu ledyno tirpsmo svyravimu. Giliau aptiktas lygiagreciai jkypai
sluoksniuotas smeélio sluoksnis rodo stabilesnes sedimentacines ir hidrodinamines
salygas, siejamas su iSreikstos krypties fliuvioglacialine pernasa. Paleosrovés krypties
matavimy duomenys rodo, kad dominavo Siaurés ryty, re€iau ryty — pietryCiy vandens
srauty kryptys. Nuoguly litologija AlekniSkiy telkinyje yra vientisesné ir maZziau
tekstariskai bei granuliometriSkai kaiti nei Rimuciy telkinyje, taciau pasizymi panasiu
sluoksniy kaitos désningumu, kai giliau dominuoja jvairaus smeélio su smulkiu zvirgzdu
lygiagreciai jkypo sluoksniuotumo tekstira, o aukS€iau jg keicia zvirgzdo ir gargzdo su
smulkaus ir vidutinio stambumo smélio tarpsluoksniais subhoriontalaus ir
horizontalaus sluoksniuotumo tekstira, bet aréiau Zemés pavirSiaus stebimas ir
kryZzmiskai jkypas sluoksniuotumas. Remiantis preliminariais tyrimo rezultatais galima
daryti prielaidg, kad Rimuciy ir Alekniskiy fliuvioglacialiniy nuoguly telkiniai sudaro
vientisg kompleksg, kuriame sedimentacija vyko veikiant Siaurés ryty — pietryCiy
krypties ledyno tirpsmo vandens srautams kaiCioje subaplinkoje tarp ledyno pakrascio
ir prieledyninés zony.
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Di-tert-alkyl phosphine synthesis and investigation of
chemoenzymatic synthesis of their precursors — tertiary acetates
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Sterically demanding di-tert-alkylbiaryl phosphines are widely used in palladium
catalysis. They have been shown to promote a wide variety of cross-coupling reactions
such as the Buchwald-Hartwig (C-N), Suzuki-Miyaura (C-C), Heck (C-C) and others
(C-F, C-O, C-S). Modification of the di-tert-alkyl groups can alter the electronic and
steric properties of the ligands which could lead to a more efficient catalysis. However,
the synthesis of secondary phosphines not only requires the use of highly reactive and
toxic reagents over multiple steps, but also involves some non-trivial manipulations to
be performed. These challenges are partially overcome with our new method for di-
tert-alkyl phosphine synthesis using easier to handle tris(trimethylsilyl)phosphine
(P(TMS)s). P(TMS)s reaction with triflic acid generates a phosphine nucleophile in situ
which attacks carbocation formed from tertiary acetate under the acidic reaction
conditions. Products formed in this reaction are air-stable di-tert-alkyl phosphine
triflates that can be directly used in the C-P cross-coupling reaction in the subsequent
synthesis of phosphine ligands.

TfO
AcO_ Me P(TMS)3

Ha

Me P Me
R1><R2 TfOH R1>F|: +\|§R1

2 2
Currently tertiary acetates used in these reactions are synthesized chemically. A more
energy efficient and eco-friendly approach would be chemoenzymatic synthesis.
However, due to steric hindrances of tertiary alcohols, acetylation is highly
unfavorable. In our experiments a wide variety of esterases were tested for acetylation

and hydrolysis reactions of tertiary alcohols and esters, respectively. Most efficient
enzymes were selected for further investigation.
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Tiksliniy kondensuoty tioimidazoly sintezé

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

Biotechnologijy moksly srityse vis labiau domimasi baltymy agregacijos ir amiloidiniy
struktlry susidarymo tyrimais. Tokj padidéjusj susidomeéjimg paskatino amiloido
agregacijos sgsajos su daugeliu sunkiy sveikatos sutrikimy, tokiy kaip Alzhaimerio ir
Parkinsono ligos, 1l tipo diabetu bei daugeliu sisteminiy amilodoziy. Siuolaikiniame
pasaulyje Sie sutrikimai kelia didele grésme Zmoniy sveikatai ir gerovei, todél yra
atliekama nemazai tyrimy su jvairiais junginiais, nukreiptais prieS savaime
susiformuojancius amiloidogeninius baltymus (Chiti & Bobson, 2017).

Musy laboratorijoje pirmg kartg susintetinti imidazotiazinai su jvairiais pakaitais,
parode potencialy amiloidy agregacijos slopinimg. Todeél Sio darbo tikslas yra
susintetinti imidazotiazinus ir imidazotiazepinus su parinktomis tikslinémis grupémis
skirtingy baltymy amiloidy agregacijos tyrimams. Pasirinkus komerciSkai prieinamus
pradinius junginius 4-jodoaniling ir 3-jodobenzilo alkoholj, per kelias stadijas buvo
susintetinti atitinkami 2-alkiniltioimidazolai, o atlikus jy ciklizacijos reakcijas naudojant
AuCl kaip katalizatoriy buvo gauti norimi imidazotiazinai ir imidazotiazepinai.
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Organiniy dazy pasalinimas panaudojant MXeny nanostrukturas:
pH jtaka ir kinetinis tyrimas
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Vandens tarSa kelia didele grésme ekosistemoms, Zzmoniy sveikatai ir bendrai musy
planetos gerovei. UZterStumas pasieké kritinj lygj, todél batina ieSkoti greity ir efektyviy
sprendimo bddy (Senthil Rathi et al., 2021). Viena i$ medziagy, tinkamy vandens
valymui, yra 2D MXeny nanostruktiros, turinCios didelj pavirSiaus plotg
funkcionalizuotg jvairiomis funkcinémis grupémis. Vienas i§ populiariausiy budy
MXeny nanostruktiry sintezei yra pirmtako TisAlIC2 ésdinimas koncentruotoje
vandenilio fluorido (HF) ragstyje, kuomet suformuojamos sluoksniuotos
nanostruktdros, pritaikomos |vairiose srityse, pavyzdZiui, sustiprintoje Ramano
spektroskopijoje (Adomavicitté-Grabusovaité et al, 2021) ar biokuro elementuose
(Ramanavicius & Ramanavicius, 2020). Sio tyrimo tikslas nustatyti ir jvertini MXeny
efektyvuma pasalinant organinius tersalus, tokius kaip Metileno mélynasis ir Azure A
i8 vandeniniy méginiy, kuriy pH yra nuo 4 iki 6. Pirminiai rezultatai rodo didelj MXeny
efektyvuma adsorbuoti ir pasalinti organinius dazus. MXeny adsorbcijos efektyvumas
ir adsorbcijos koeficientai buvo apskaiciuoti abiems dazams, esant skirtingiems pH.
Maza to, kinetiniai reakcijos tyrimai parodé greitg ir efektyvig organiniy dazy
adsorbcijg. Apibendrinant galima teigti, kad pigiy ir efektyviy sprendimy poreikis
globaliai vandens tarSos problemai spresti auga, ir MXenai galéty bati puiki iSeitis.
Atlikto tyrimo rezultatai rodo, kad MXenai gali bati panaudoti kaip adsorbentai
organiniams terSalams pasalinti.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-PD-22-
155.
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Europio jonais legiruoto Ca:PO4Cl sintezé bei optiniy savybiy
tyrimas

Paulina Pazerauskaité, Arturas Katelnikovas, Aleksej Zarkov
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakultetas

Siuo metu mokslininky bendruomenéije kilo didelis susidoméjimas medziagomis su
reguliuojama liuminescencija, dél jy galimo plataus pritaikymo. Eu?* jonai yra vieni i$
labiausiai paplitusiy ir veiksmingiausiy aktyvatoriy, kadangi pasizymi tokiomis
savybémis kaip plasti absorbcija regione nuo UV iki melynos spalvos bei daugiaspalve
emisija.

Kalcio fosfatai yra neorganiniy junginiy Seima, turinti platy panaudojima jvairiose
srityse, kaip pavyzdziui optiniy medziagy kdrimas. Kalcio chloropatitas (CIAp,
Cas(POa4)3Cl) ir goryainovitas (Ca2PO4Cl) yra kalcio halofosfato mineralai, kurie
randami gamtoje. Sintetinis CIAp naudojamas vandens bei nuosédy valymui nuo
sunkiyjy metaly, o legiruotas lantanoidy jonais CIAp tiriamas batent dél optiniy
savybiy. Ca2PO4Cl yra maZiau iStirtas junginys. Kol kas didZiausias démesys
kreipiamas j lantanoidais legiruoto Ca2P0O4Cl paruoSimg bei optiniy savybiy tyrima.

Pristatomame darbe, europiu legiruoto Ca2PO4ClI milteliai, su skirtingais Eu kiekiais
buvo susintetinti bei visapusiSkai aprasyti. Fazinis grynumas bei kristaliné struktdra
iStirta pasitelkiant rentgeno spinduliy difrakcijg (XRD) bei infraraudonyjy spinduliy
spektroskopijg (FTIR). Gauty milteliy morfologija buvo istirta naudojant skenuojantj
elektrony mikroskopg (SEM). Liuminescencinés savybés buvo tiriamos
fotoliuminescenciniy matavimy pagalba. I8tirti méginiy suzadinimo bei emisijos
spektrai.
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Teigiamy kruavininky parnesa pasizymintys trifenileteno dariniai ir
ju panaudojimas perovskitiniuose saulés elementuose
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Vienas svarbiausiy perovskitiniy saulés elementy (PSE) komponenty yra skyles
transportuojanti medziaga (STM), kuri lemia jrenginio kaing, energijos konversijos
efektyvumg ir ilgaamziSkumg (Pham et al, 2020). Dauguma STM turi trikumy, tokiy
kaip sudétinga ir brangi sintezé, savaiminé molekuliy agregacija, dél kurios pablogéja
skyliy transportinio sluoksnio kokybé bei sumazéja jrenginio stabilumas. Todél toliau
dedamos pastangos sintetinant efektyvesnes STM, pasizyminCias geru
suderinamumu su perovskito valentine ir laidumo juostomis, minimalia saulés spektro
absorbcija, pakankamu skyliy judrumu, terminiu ir fotocheminiu stabilumu,
paprastesne sinteze ir mazesne kaina.
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Siame darbe taikant paprastg dviejy ar trijy pakopy sinteze buvo gauti nauji junginiai
V1508 ir V1509 bei istirtos jy terminés, optinés ir fotoelektrinés savybés. Naujos
medZiagos buvo iSbandytos kaip STM ir sékmingai pritaikytos PSE, kuriy efektyvumas
virSijo 23%. Prietaisas, kuriame buvo panaudota geriausiai veikianti STM V1509,
parodé geresnj ilgalaikj stabiluma, lyginant su PSE, kuriame kaip STM naudota spiro-
MeOTAD.
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Determination of potential migrants in food contact polyethylene

Toma Petrulioniené!, Tomas Murauskas?
1Center for Physical Sciences and Technology, Department of Organic Chemistry
2Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Polyethylene finds extensive application across various industries, particularly in food
packaging, because of its easily modifiable properties. Renowned for its remarkable
chemical resistance, high tensile strength, and low density, it is used as a preferred
material. However, to produce the desired packaging, all kind of additives are used.
These additives, including antioxidants, pose the risk of migrating through the
packaging's functional barrier and contaminating the food, potentially leading to health
concerns. Antioxidants represent just one among several groups of additives with
migration potential. Assessing the levels of antioxidants in food packaging aids in
elucidating the migration patterns of these compounds and evaluating potential health
hazards.

An objective of this study was to determine levels of mostly used antioxidants Irganox
1010 and Irgafos 168-ox in food packages made from polyethylene. Composition of
selected food packages was identified by attenuated total reflectance Fourier-
transform infrared spectrometry (ATR-FTIR), and the analysis of antioxidant levels
were carried out using liquid chromatography tandem mass spectrometry (LC-
MS/MS).

The findings indicated the presence of Irgafos 168-ox in all examined samples, while

Irganox 1010 was detected in 95 % of them. Ongoing investigations are focusing on
the migration of Irganox 1010 and Irgafos 168-o0x into food simulants.
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Time-dependent photodegradation of low-density polyethylene
microplastic particles using TiO2 nanoparticles

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

Microplastics are particles that originate from plastic products and have a size of 1 —
5000 um. As these particles are not biodegradable and are highly resistant to
environmental influences, they can be transferred or accumulate in various
environments (e.g.: water bodies, soils) over hundreds of years. Nevertheless,
microplastics are already found in fish, birds, and mammalian organisms. Due to its
small size and potential physical and toxicological risks, microplastics are classified as
an emerging pollutant.

There are different plastic disposal ways, such as chemical treatment or recycling
processes which are usually used for large plastic items but are not suitable for
microplastics due to their small size. Photocatalysis in an aqueous medium is
proposed as an alternative to combat microplastic pollution. The photocatalytic
mechanism is able to degrade organic pollutants into water, CO2 and mineral acids.
TiO2 semiconductors are used for the degradation of organic pollutants including many
different plastic polymers.

The aim of this research is to determine the efficiency of photodegradation of low-
density polyethylene (LDPE) microplastics under different time intervals of UV
irradiation with TiO2 nanoparticles (NPs). The TiO2 NPs were synthesized by sol-gel
method using titanium tetrachloride (TiCls). The chemical and physical properties of
TiO2 were determined by X-ray diffraction (XRD) analysis, transmission electron
microscopy (TEM) while the band gap energy was evaluated by Tauc Plot approach.

The research presents a percentage weight loss of up to 60% for LDPE microplastics
after 8 hours of UV irradiation with TiO2. Our results indicate the potential use of TiO2
as a photocatalyst for the degradation of microplastics. However, complete
degradation was not achieved, indicating the necessity to improve microplastic
mitigating and removal technologies.
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Late Silurian fish fossils from western Lithuania

Morta Plyc¢iuraityté Ply¢iaté, Darja Dankina, Andrej Spiridonov
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MilaiCiai-103 borehole is located in the southwestern part of Lithuania.
Stratigraphically, the core of Milai€iai-103 is represented by rocks from the Pridoli,
Upper Silurian. Previous research examining conodont and brachiopod fossil material
from Milaigiai-103 revealed a new "Silalé Event" extinction (Spiridonov et al., 2020).
In this study, we focused on ichthyofaunal assemblage and analysed 204 samples
from the Milai€iai-103 borehole. Sample depth intervals range from 1159.0 metres to
1039.5 metres. The distribution and taxonomy of ichthyofauna before, during, and
following the "Silalé Event" are reflected in this interval.

The lithology of the studied samples is composed of argillite, marlstone, and
limestone (Gelunaité & Spiridonov, 2015). The microfossils were selected using a
binocular microscope because of their size, which ranges between 1.2 mm and less
than 0.4 mm. Acanthodian and thelodont isolated remains were the most often
discovered here. The total number of fish fossils has reached 355 units. All fish
material was divided into groups according to the morphological characteristics
(crown microstructure, neck development, foramina, and base shape). As a result,
28 groups were identified, documented, and illustrated. In addition, 144 scolecodont
fragments, gastropods, conodont teeth elements, crinoids, and ostracods were
found. Photos were taken with a scanning electron microscope (SEM) for taxonomic
identification of fish fossils on genus and species levels. These new findings will be
contrasted with earlier conodont and brachiopod data (Spiridonov et al., 2020) to
further comprehend oceanic occurrences during the early Pridoli.
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Savaime dziustancéiy aliejy mikrokapsulés

Ernest Potapov, Liepa Pastarnokiené, Tatjana Kochané, Ri¢ardas Makuska
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Savaime uzsigydanCios medzZiagos yra tokios medzZiagos, kurios, atsiradus
pazeidimui, geba atkurti pazeistg struktirg ir medziagos funkcionalumg (Mashkoor et
al., 2022). Savaiminis medziagy uzsigydymas gali vykti, jei j medZiagg yra jterptos
mikrokapsulés su viduje esancCiu aktyviu agentu. Kai medZiaga yra pazeidziama,
mikrokapsulés viduje esantis aktyvus komponentas yra atpalaiduojamas, reaguoja
pazeidimo vietoje su pacioje medziagoje ar kito tipo kapsulése esan€iomis aktyviomis
medziagomis (Aissa et al., 2012). Mikrokapsuliy sistema dominuoja dél technologijos
paprastumo, lyginant su kitomis savaiminio uzsigydymo sistemomis (Cuvellier et al.,
2017). Savaime dzilstantys aliejai gali bati naudojami kaip savaiminio uzsigydymo
medZiagos, kurios esant paZeidimui kietéja oro deguonies poveikyje, sudarydamos
kietg pléevele.

Siame darbe buvo siekiama optimizuoti liny sémeny aliejaus mikrokapsuliy
polikarbamido apvalkale sintezés sglygas. Mikrokapsulés buvo susintetintos
tarpfazinés polimerizacijos bldu naudojant aliejus — vanduo emulsijg.
Polikarbamidinis  mikrokapsuliy apvalkalas buvo formuojamas S tris(p-
izocianatofenil)tiofosfato ir trietilentetramino. Taguchi eksperimento dizaino metodas
buvo naudojamas siekiant nustatyti emulsiklio tipo, jkapsuliuotos medziagos ir
apvalkalo santykio, homogenizavimo greicio jtakg mikrokapsuliy dydziui.

Sékmingas liny sémeny aliejaus jkapsuliavimas | polikarbamidinj apvalkalg buvo
patvirtintas FT-IR analize. Terminés mikrokapsuliy savybés jvertintos TGA analize.
Optiniu mikroskopu buvo jvertinti mikrokapsuliy dydziai, jy vertés svyravo tarp 30 —
140 mm. |kapsuliuotos medziagos kiekis mikrokapsulése sieké 70 %. Taguchi
»optimalus yra geriausias“ metodu nustatyta, kad optimalaus dydzio kapsulés (50 um)
gaunamos naudojant jkapsuliuotos medziagos ir apvalkalo santykj — 5:1, emulsikliu
naudojant 7 % gumiarabiko tirpalg, homogenizuojant 4000 apsk./min greiciu.
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Design and synthesis of molecular building blocks for modular
supramolecular cavitands
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Cavitands are macrocyclic molecules containing a permanent intramolecular cavity
that is large enough to allow for non-covalent binding of guest molecules both in
solutions and in the solid state. Such compounds have many potential and existing
applications as synthetic enzymes, drug delivery systems, or filters for removing
polyaromatic contaminants from aqueous systems. However, existing cavitand
designs suffer from high symmetry and poor capabilities of functionalization and cavity
size modification, which severely limits their potential.

Our current research is based around a system that enables the modular synthesis of
various different-sized cavitands from a small selection of molecular building blocks
through cyclocondensation reactions. The system is centered around derivatives of
bicyclo[3.3.1]Jnonane-2,6-dione 1. Macrocyclization of such compounds with aromatic
linkers would allow for synthesis of rectangular cavitands, while incorporation of both
enantiomers of the bicyclic compound could be used to create even more complex
cavitands, having both positive and negative internal curvature, thus allowing for
increased  selectivity for host-guest binding. Alternatively, introducing
ureidopyrimidinone moieties would allow for synthesis of dynamic supramolecular
cavitands.

Bifunctionalized symmetric synthons 5 and 6 for Friedlander and Fischer
cyclocondensations have also been successfully synthesized and tested in the
corresponding condensation reactions. However, synthesis of cavitands has been
unsuccessful due to solubility problems and self-condensation side reactions
emerging after functionalization with bulky solubilizing groups. Future plans include
alternative routes of functionalization and synthesis of model cavitands.
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Figure 1. Currently prepared molecular building blocks (left) and current progress of
model cavitand synthesis (right).
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Aplinkai draugiska didelio kiekio magnio vitlokito milteliy sintezé

Riata Raiseliené, Greta Linkaité, Aleksej Zarkov, Aivaras Kareiva, Inga

e

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Magnio vitlokitas (Mg-VTL, CaisMgz(HPO4)2(PO4)12) — mineraliné kaulinio audinio
medziaga, skatinanti osteogenine diferenciacijg ir greitg kaulo formavimasi. Dél
minéty savybiy Mg-VTL svarbus medicinoje kauly atstatymo, gydymo procedirose.

Masy mokslinio tyrimo tikslas — Zemoje temperatiroje atlikti paprastg, ekonomiska,
nekenksmingg aplinkai didelio kiekio Mg-VTL milteliy sinteze tirpinimo—nusodinimo
metodu. Pradiniu reagentu buvo pasirinktas gipsas (CaS04:2H20), gamtoje
aptinkamas mineralas. Tyrimo metu buvo atliktos 24, 48 ir 72 valandy trukmés
sintezés i$ 5,00 g gipso, pridedant 31,25 ml 0,2330 M Mg(CH3COO)2z(aq) tirpalo ir
500,0 ml miSinio, sudaryto iS vienodomis turinémis dalimis sumaiSyty vienmoliariy
Na2HPOa(aq) ir NaH2POa4(aq) tirpaly, 80°C temperatiroje.

Gauty produkty sudétys nustatytos Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) analizés
metodu. 24 ir 48 valandas susintetintuose meéginiuose aptikta monetito (CaHPOa4)
fazé, ilginant laikg iki 72 valandy, gautas grynas Mg-VTL junginys. 72 valandas
sintetinto méginio funkcinés grupés atpazintos Furje transformacinés infraraudonyjy
spinduliy spektroskopijos (FTIR) metodu. Junginio morfologija bei elementy
pasiskirstymas méginyje tirti skenuojanCia elektronine mikroskopija (SEM) bei
energijos dispersine rentgeno spektroskopija (EDX), atitinkamai. Susintetinto produkto
pavirSiaus plotas iSmatuotas N2 adsorbcijos—desorbcijos metodu.

Siame darbe paprastu, ekonomisku tirpinimo—nusodinimo metodu i§ aplinkai

draugisko, nebrangaus gipso pirmtako per 72 valandas buvo susintetintas didelis
kiekis Mg-VTL (3,00 g, reakcijos iSeiga 89,0 %) milteliy.
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Ar Lietuva kapiniy krastas?

-V -

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Nuo pat misy tautos susiformavimo iStaky atsisveikinimas su mirusiuoju yra svarbus
reiSkinys bendruomenés gyvenime. Tai dinamiSkas procesas, kurj veikia gyventojy
migracija, urbanizacija ir kitos demografinés tendencijos. Kapiniy erdvinis
pasiskirstymas Lietuvoje yra aktuali tema, kuri verta didesnio démesio nei jo
sulaukiama dabar. Kapinés jvairiuose darbuose nagrinéjamos kaip krastovaizdzio
elementas, archeologinis ar kultiros paveldo objektas, taCiau iSsamesniy tyrimy jy
erdvinio pasiskirstymo tema daryta mazai. Todél temos nagrinéjimas ir tolimesnis
analizavimas yra tikslingas, nes leidzia apibendrinti visos Lietuvos kapiniy statistikg
bei sudaryti zemélapius, kurie atskleidzia kapiniy erdvinj pasiskirstymg Lietuvoje.

Svarbiausias Lietuvos kapiniy zemélapiy sudarymo tikslas yra aiskiai ir suprantamai
perteikti informacijg bei iSsiaiSkinti kapiniy erdvinj paplitimg Lietuvoje. Sudaryti
Zemélapiai leidzia geriau suprasti ne tik kapiniy erdvinio pasiskirstymo tendencijas,
bet ir padeda iSsiaisSkinti tam tikry rodikliy dydzio priezastinguma. Tam, kad baty
jvertintas Lietuvos kapiniy erdvinis pasiskirstymas, buvo inventorizuotos visos
Lietuvos kapinés, pagal pateikiamus savivaldybiy duomenis bei kultGros vertybiy
registro sgrasg. Lietuvos kapiniy zemélapiy sudarymui buvo pasitelkti kel
kartografavimo metodai: kartogramy, lokalizuoty diagramy bei tasky metodai.
Kartogramy metodu buvo pasirinkta atvaizduoti Lietuvos kapiniy kiekybinius rodiklius
savivaldybiy lygmeniu, vertinant jy skaiciy 100 kv. km. Lokalizuoty diagramy metodas
leido atvaizduoti kapines pagal jy veikimo statusg. Kartografuojamy kapiniy kokybinés
informacijos kiekis bei pobldis néra tolygus savivaldybiy lygmeniu, todél tasky
metodas geriausiai atspindi erdvinj iy duomeny pasiskirstyma. Sie metodai leido
atvaizduoti kapiniy skaiciy ir jy statusg Lietuvos teritorijoje.

Surinkti duomenys leido iSsiaiskinti, kad daugiausia Lietuvoje yra neveikianciy kapiniy
— 5520. Joms priklauso jvairis senkapiai, holokausto, karo auky memorialai bei
apleistos kaimo kapinés. 2123 kapinéms yra priskiriamas veikiantis statusas.
Maziausiai Lietuvoje yra riboto laidojimo statusg turin€iy kapiniy — 378 kapinés. Visos
jos kartu sudaro 8053 kapines. Nustatyta, kad kapinés, savivaldybiy lygmeniu néra
pasiskirsCiusios tolygiai. DidZiausias kapiniy skaicius, tenkantis 100 kv. km. plote yra
fiksuojamas miesty savivaldybése bei Vakary Lietuvoje, maZiausias — Ryty ir Vidurio
Lietuvoje. Zvelgiant j visos Lietuvos kapiniy pasiskirstymg pagal statusg, veikian&ios
kapinés sudaro 26%, neveikiancios — 69%, riboto laidojimo — 5%. Pastebéta, kad Ryty
Lietuvoje veikianCios kapinés sudaro zZymiai didesne dalj nei vakarinéje Lietuvos
dalyje. Taip pat i8siaiSkinta, kad riboto laidojimo kapiniy dalis didesné miesty
savivaldybése. Tasky metodu sudaryti Zemélapiai atskleidé tam tikry kapiniy tipy
pasiskirstymg Lietuvoje. Stebimas aiSkus konfesiniy kapiniy Lietuvoje erdvinis
pasiskirstymas: evangeliky—liuterony kapinés paplitusios Vakary Lietuvoje, staciatikiy
— Siaurés Ryty Lietuvoje, Zydy konfesinés kapinés pasiskirséiusios visoje Lietuvoje
tolygiai.
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Structural and electrochemical study of graphene-polypyrrole
nanocomposites

Gintaré Rimkuté!l, Gediminas Niaura?, Rasa Pauliukaité3, Justina Gaidukevié¢l3
linstitute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

2Department of Organic Chemistry, Center for Physical Sciences and Technology

3Department of Nanoengineering, Center for Physical Sciences and Technology

The worldwide sensor market is growing annually and is expected to reach $345.77
billion by 2028 (O’Connell et al., 2022). However, materials commonly used in sensors
often lack the sensitivity and selectivity required for electrochemical detection of trace
analytes (Ferrag & Kerman, 2020). As a result, current research has started to focus
on carbon nanomaterials, which have numerous unique characteristics, such as high
surface area, biocompatibility, high electrical conductivity, and can be easily obtained
using simple and cost-effective synthesis methods (Asadian et al., 2019).

The aim of this study was to prepare graphene-polypyrrole (GPPy) nanocomposites,
characterize them, and examine their sensitivity in the non-enzymatic dopamine (DA)
sensors. For this purpose, graphite precursors with grain sizes of <50 um, 2149 — <840
um, and 2000 um were intercalated with sulfuric acid and heat-treated to obtain
exfoliated graphite (EG). EG specimens were further modified with conductive polymer
polypyrrole (PPy) using the wet-synthesis method. The obtained GPPy
nanocomposites (GPPy_1, GPPy 2, and GPPy_3) were structurally characterized
using Raman spectroscopy and XPS analysis. Furthermore, differential pulse
voltammetry (DPV) was used to electrochemically evaluate the sensitivity of the
obtained samples toward DA.

Raman and XPS analyses showed that sample GPPy_2, obtained from medium-size
graphite grains, had the highest elemental nitrogen content (5.12 at.%) and the lowest
defect concentration (Io/lc = 0.483). In addition, an electrochemical study suggested
that all samples had high sensitivity to DA. Nevertheless, the most promising
performance was characteristic of the electrode modified with GPPy 2. The
determined sensitivity of this sensor was 2180 yA mM~t cm~2 and the limit of detection
was 78 nM.
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Beyond the integrated mass-independent isotopic fractionation

Karolis Sarkal?
ICenter for Physical Sciences and Technology
2Sophia University

The variation in isotopic constitution of sulfur obtained from various sediments has
been a point of study for the past two decades. There have been various hypotheses
proposed with regards to the atmospheric cycle of sulfur photochemistry in anoxic
atmospheres. The missing aspect of the sulfur photochemical cycles so far are
isotopic fractionation trends for the oxidation state photochemistry leading to the
elemental sulfur-based aerosols. Sulfur emissions in anoxic atmosphere are primarily
through volcanic and marine outgassing in form of, which undergoes
photodissociation to, which in turn dissociates to. Through this mechanism,
conditions are created for a wide fluctuations of sulfur isotopologue distribution,
ranging from large negative to large positive A(33S). The main issue with the sulfur
isotopic signature in sediments is that they provide only a single value of the isotopic
constitution of the washed-out aerosols, but lack any information of the ongoing
atmospheric photochemistry.

Using high-resolution calculated spectra of and we can get some insight into the small
part of the anoxic atmosphere sulfur cycle. While it is quite common to use integrated
absorption cross-sections to determine the impact of each compound on the total
isotopic fractionation, we can show through these high-resolution spectra that the
integrated cross-sections are not a suitable measure. In this work the isotopic
fractionation € is defined as a function of wavelength and absorption cross-section:

. (1

where i € 33,34,36 and mass-independent isotopic fractionation is the deviation from
the mass-dependent line:

E(3S)(A) = E33(1) = €33(4) — 0.515 X €34(2)

EC®S)() = E36(1) = €36(1) — 1.90 X €3,(4)

By considering the isotopic fractionation dependence on excitation wavelength, we
show that it is highly sensitive to the excitation energy, and primarily bimodal: the
isotopic fractionation is either strongly accumulative, or strongly depleting. The overall
impact of each absorber depends on all the competing absorbers in a spectral window,
as well as self-shielding and mutual-shielding as atmospheric depth increases.
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Synthesis of monofunctionalized hexa-peri-hexabenzocoronene

Gabija Sergejevaité, Domantas Val¢eckas, Edvinas Orentas
Department of Organic Chemistry, Vilnius University

The research field of assembling molecules into supramolecular constructs with
cavities is currently being actively pursued. While commonly conceived as functional
enzyme mimics, most of the described systems function through molecular recognition
by utilizing rigid and shape-persistent cavities. Although induced-fit, conformational
selection and allosteric control are common in the nature, in artificial host-guest
supramolecular systems these phenomena are rarely explored. We have recently
reported (JozeliGnaité et al., 2022) a unique dynamic supramolecular system in which
the guest-host recognition was tightly coupled with tautomeric and conformational
changes at both, periphery and cavity itself. We have demonstrated that the porphyrin
ring forms a C-H-1r interaction with the alkyl chain when it complexes with fullerene.
This secondary interaction is crucial for the recognition process and plays a vital role
in providing allosteric control for the guest recognition. To determine whether this is a
distinctive characteristic of porphyrin, we aimed to investigate other chromophores that
have a large m-surface. In this report, we describe the production of the essential
component, hexa-peri-hexabenzocoronene, for the development of novel
supramolecular allosteric system.

Figure 1. Monofunctionalized hexa-peri-hexabenzocoronene.
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LiDAR duomeny taikymas partizaniniy kovy paveldo objekty
Lietuvoje tyrimams
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Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas
?Klaipedos universiteto Baltijos regiono istorijos ir archeologijos institutas

Zemés paviriaus lazerinio skenavimo (LIDAR) duomenys ir jy taikymo metodai jgyja
vis didesne svarbg jvairaus mastelio naujy archeologiniy objekty paieSkoms ir
tyrimams. Sie metodai itin aktualds migkingoms, atokioms ar sunkiau prieinamoms
vietovéms. Siame darbe démesys skiriamas LiDAR taikymui smulkiy archeologiniy
objekty — Lietuvos laisvés kovy paveldo objekty — partizany bunkeriy — tyrimams.

Darbo tikslas — parengti LIDAR duomeny taikymo partizaniniy kovy paveldo objekty
tyrimams metodikg. Tokia metodika apima jau zinomy ir registruose fiksuoty
partizaninio paveldo objekty — bunkeriy morfometriniy charakteristiky ir struktariniy
ypatybiy, galin€iy atsispindéti zemés pavirSiaus mikroreljefe, analize, LIDAR duomeny
apdorojimg, skaitmeniniy reljefo modeliy sudaryma, vizualizavimg bei vizualine jy
analize, kurios pirminiai rezultatai buvo tikrinami in situ. Siekiant jvertinti LIDAR
duomeny tinkamumg partizaniniy kovy paveldo objekty — bunkeriy (sléptuviy) —
identifikavimui taikant nuotolinius metodus, buvo atliktas atvejo tyrimas, paremtas
istorine medziaga pateikta archyvinéje KGB baudziamojoje byloje.

Atliekant tyrimg, georeferencijavus archyvinéje byloje pateiktg istorine kartografine
medziagg, sudarytas taskinis preliminariy bunkeriy sluoksnis. Atsizvelgiant j Siame
sluoksnyje pazyméty objekty iSsidéstymg teritorijoje, sudaryti dvideSimt astuoniy
kvadratiniy kilometry teritorijg dengiantys skaitmeniniai Zemés pavirSiaus reljefo
modeliai, kuriy gardelés dydis siekia 0.25 m. Atlikus vizualig Siy modeliy analize, buvo
nustatyta 41 potencialiy bunkeriy vieta. Sios pirminés analizés rezultatai buvo patikrinti
in situ, dalyvaujant archeologui ekspertui, siekiant nustatyti jy atitikti istoriniam
partizaniniam paveldui. Ekspedicijy metu buvo nustatytas 21 objektas, turintis
partizany bunkerio pozymiy (i kuriy 3 turintys rySkius pozymius ir kurie gali bati
klasifikuojami kaip bunkeriai). Rezultatai sudaro prielaidas teigti, kad LIDAR duomeny
pagrindu sukurti skaitmeniniai zemés pavirSiaus reljefo modeliai gali bati sékmingai
pritaikomi naujy preliminariy partizaniy kovy paveldo objekty pirminei nuotolinei
paieSkai, po kurios turéty bati vykdomi Siy vietoviy tyrimai in situ ir verifikuojamas
pirminiy rezultaty patikimumas.
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Nanostruktiros sustiprinto Ramano spektroskopijos tyrimams
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Ramano spektroskopija — virpesinés spektroskopijos metodas skirtas medziagy
molekulinio lygmens informacijai gauti: medziagos sandarg, struktira, sgveikas tarp
molekuliniy grupiy. Jis taip pat skirtas atskiry funkciniy grupiy ar junginiy
identifikavimui. PavirSiaus sustiprinta Ramano spektroskopija (SERS) yra galingas
metodas, leidZiantis labai jautriai aptikti mazy koncentracijy (iki 10° M) analites,
pavyzdziui, baltymus ir kitas biomolekules, stiprinant elektromagnetinius laukus,
kuriamus suzadinant lokalizuotus pavirSiaus plazmonus. Norint gauti kuo didesn;j
Ramano sklaidos signalo sustiprinimg SERS metode dazZnai naudojami koloidiniai
aukso (Au) ir sidabro (Ag) nanodaleliy (ND) tirpalai ar struktdros. Populiariausios
sferinés formos Au ir Ag ND ir jy dydis gali svyruoti nuo 10 iki 100 nm. Siekiant
praplésti metodo galimybes bandomos pritaikyti ir jvairios ND formos (prizmés,
kubinés, strypeliai, lazdelés), kiti metalai (Cu, Pt, Fe, Co) bei skirtingy metaly vienoje
struktdroje derinimas (branduolio-apvalkalo, hibridinés ND).

Siame tyrime buvo susintetintos skirtingos nanostruktiros: magnetinés gelezies FeND
dalelés dekoruotos Au ir Ag ND, sidabro nanolazdelés AgNW bei Au dalelés apvilktos
Ag sluoksniu Au@Ag branduolio-apvalkalo ND. Susintetintos struktiros buvo
pritaikytos pavirSiaus sustiprintoje Ramano spektroskopijoje.
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SILAR synthesis and XRD characterization of Ag.S layers on
PET/PVC construction textile

Emilija Skuodaité, Valentina Krylova
Kaunas University of Technology, Faculty of Chemical Technology, Department of Physical and
Inorganic Chemistry

The synthesis of metal sulphide structures has attracted much interest for many
applications in different electronic components and devices like solar selective
coatings, photoconductive and photovoltaic cells. Among these materials is silver
sulphide (Ag2S), as it is an important semiconductor with a narrow and direct bandgap
of approximately 1.1 eV, a high absorption coefficient (104 cm™) and important optical
properties. The bandgap of a semiconductor is an important factor for solar cells; a
high-bandgap material is preferred for higher open-circuit voltage due to less
recombination and a higher potential barrier, while a low-bandgap material is preferred
for higher short-circuit current, due to greater absorption.

The concept of flexible photovoltaic systems is one of the most promising forms of
technology when it comes to the possibility of promoting the development of buildings
with near-zero energy consumption and the use of renewable energy sources. An
increasing number of researchers are using construction textiles as an alternative
substrate in the fabrication of nanogenerators because textiles have many advantages
such as non-toxicity, low cost, foldability, and ease of wearing.

Composite materials consisting of textiles modified with thin films of desired
semiconductors are attracting increasing interest due to the characteristic physical and
chemical properties that guide their potential applications.

The aim of this work was the synthesis of Ag2S layers by the SILAR method on pre-
treated construction textile substrates made of polyethylene terephthalate (PET)
coated with polyvinylchloride (PVC) by varying the number of deposition cycles and
XRD analysis of the resulting composites to better understand the control of the size
and shape of the deposited structures. The surface of construction textiles is covered
with a layer of lac, the main purpose of which is to protect the material from the effects
of environmental factors. Textile surface modification is necessary before the
deposition of Ag2S thin films. The first stage of modification included mechanical
roughening, and the second stage was thermo-alkaline treatment. Briefly, the
substrates were alternately immersed in aqueous solutions of Na2S203 and AgNOs at
20 °C. Depending on the number of Ag2S deposition cycles, the color of the substrates
changed from white to light brown to dark brown and even black. The characterization
of Ag2S layers on a PET/PVC substrate by XRD analysis revealed a polycrystalline
nature, which is in good agreement with available data for a-Ag2S (acanthite) (JCPDS
No. 14-0072). The size and shape of deposited structures depend on the number of
the deposition cycles.
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Elektrocheminio imuninio jutiklio skirto antikiiny pries SARS-CoV-2
spyglio baltyma nustatymui karimas
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NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medziagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus Universitetas

Elektrocheminiy imuniniy jutikliy veikimas pagrjstas specifinés antikiny ir antigeny
sgveikos registravimu déka iSmatuojamo elektrocheminio signalo. Antigenai,
specifiSkai sgveikaujantys su antikinais, daznai imobilizuojami ant pavirSiy,
modifikuoty nanomedziagomis, kurios dél savo ypatingy savybiy uztikrina efektyvesnj
imuniniy  jutikliy veikimg. Lyginant su tradiciniais imuniniais jutikliais,
nanomedziagomis modifikuoti jutikliai pasizymi patobulintomis savybémis ir suteikia
privalumy klinikinéje diagnostikoje bei daugelyje kity biomedicinos sri€iy. Taciau
tyrimus atliekant realiuose méginiuose, analiziniam signalui didele jtakg turi
nespecifinés sgveikos su pavirSiumi ir kitais baltymais, dél kuriy uzregistruotas
signalas gali bdti interpretuotas klaidingai. Sio darbo tikslas buvo sukurti aukso
nanostruktiromis (AuNS) modifikuotg elektrocheminj imuninj jutiklj, skirtag antiktiny
prie§ SARS-CoV-2 spyglio (S) baltymg nustatymui, jvertinti jvairiy AuUNS jtakg jutiklio
veikimui bei istirti nespecifinés sgveikos mazinimo budus.

AuNS ant indikatorinio grafito elektrodo (GE) buvo chronoamperometriskai
susintetintos i§ 3 mmol L** HAuCla vandeninio tirpalo su 0,2 mol L't H2SO4. Tuo tarpu
13 nm aukso nanodalelés (AuND) buvo elektrochemiSkai nusodintos ant GE
pavirSiaus adsorbcijos budu i$ koloidinio tirpalo. Skirtingais budais modifikuoti GE
buvo charakterizuoti kvadratinés bangos voltamperometrijos (KBV) metodu.
Nustatyta, kad chronoamperometriSkai susintetintos AuNS buvo tinkamesnés
elektrocheminio imuninio jutiklio kdrimui, nei elektrochemiskai nusodintos AuND.
Imuninio jutiklio konstravimui, GE/AuNS pavirSiuje buvo suformuotas savitvarkis
monosluoksnis (SAM) i§ merkaptoundekano ragsties tirpalo etanolyje. S baltymas
buvo kovalentiSkai prijungtas prie GE/AuNS/SAM pavirSiuje esanciy aktyvuoty
karboksilo grupiy. Paruostas GE/AuUNS/SAM/S elektrodas buvo pritaikytas specifiniy
monokloniniy m-anti-S antikiiny aptikimui skirtingos koncentracijos antikiiny
tirpaluose. IS gauty KBV rezultaty nustatyta m-anti-S koncentracijos kalibraciné kreivé
ir tiesiSkumo intervalas: nuo 1 iki 10 nmol L.

Sukonstruoto elektrocheminio imuninio jutiklio patikimumui jvertinti buvo istirta
GE/AuNS/SAM/S sgveika su nespecifiniais antikinais. Nustatyta, kad nespecifiné
sgveika turi didele jtakg KBV analiziniam signalui, todél buvo iSbandyti jvairis Sios
sgveikos mazinimo budai: aktyvuoty karboksilo funkciniy grupiy blokavimas
etanolaminu, laisvo pavirSiaus ploto blokavimas 0,5 % jaucio serumo albumino (JSA)
ir 0,5 % Tween 20 tirpalais. EksperimentiSkai nustatyta, kad aktyvuoty karboksilo
grupiy blokavimas etanolaminu netinka sukurtai sistemai. Tuo tarpu GE/AUNS/SAM/S
laisvg pavirSiaus plotg blokuojant 0,5 % JSA ir 0,5 % Tween 20 tirpalais, nespecifine
sgveikg pavyko sumazinti dvigubai.

Padéka. Sis tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos (LMT) Nr. S-ST-23-193
[éSomis.
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Cr3" jonais legiruoto Cas(PQa4). sintezé ir optiniy savybiy tyrimai

Jonas Stadulis, Sapargali Pazylbek, Artiras Katelnikovas, Aleksej Zarkov
Chemijos institutas, Vilniaus universitetas

Kalcio fosfatai (CPs) priklauso grupei medziagy, kurios turi platy panaudojima jvairiose
srityse, pavyzdziui, medicinoje, kauly regeneracijoje, sensoriuose, kataliziniuose
procesuose, taip pat kaip sorbentas Salinti sunkiesiems metalams iS vandens ar
legiruojama matrica kity jony jterpimui kuriant optines medziagas. Viena dazniausiai
naudojamy CPs formy biokeramikoje yra beta-trikalcio fosfatas (3-TCP, Casz(POa)2),
be to, Sioje medziagoje galima pakeisti Ca jonus kitais, optiSkai aktyviais, jonais, taip
jai suteikiant liuminescencines savybes.

Siame darbe Cr3* legiruoti B-TCP milteliai su jvairiomis Cr koncentracijomis buvo
sintetinami Slapio nusodinimo metodu naudojant Ca(NO3z)2:4H20, Cr(NOz)3-9H20 ir
(NH4)2HPO4 kaip pradines medZiagas. Gautos nuosédos buvo nufiltruotos,
plaunamos vandeniu bei etanoliu ir per naktj dZziovinamos 50 °C temperatiroje. Tam,
kad baty gauta B-TCP fazé, iSdzilve milteliai buvo sutrinti ir kaitinami 1000 °C
temperatiroje 5 valandas. Gauty medziagy fazinis grynumas ir kristaliné struktdra
buvo jvertintos Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD), elektrony paramagnetinio
rezonanso (EPR) ir Furjé transformacijos infraraudonyjy spinduliy spektroskopijos
(FTIR) metodais. Cheminé sudétis iStirta naudojant induktyviai susietos plazmos
optinés emisijos spektrometrg (ICP-OES). Morfologiniai susintetinty milteliy ypatumai
buvo tiriami naudojant skenuojant] elektroninj mikroskopg (SEM). Optinés savybés
nagrinétos atliekant fotoliuminescencinius tyrimus.

Padéka. Projektas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos, sutarties Nr. S-MIP-23-85.
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Olea europaea ziedadulkiy sezono vertinimas naudojant palydovy
duomenis

Edvinas Stonevicius’?, Carmen Galan Soldevilla3, José Antonio Oteros?, Ingrida
Sauliené?, Laura Sukiené?

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

2Vilniaus universiteto Siauliy akademija

3Kordobos universiteto Moksly fakulteto Botanikos, ekologijos ir augaly fiziologijos katedra

Olea europaea (alyvmedZziy) augimo arealuose jy Ziedadulkés daro didelj poveikj
asmenims, kurie kencia nuo alergijos ar kvépavimo taky ligy, tokiy kaip astma.
VidurZzemio juros regiono Salyse alyvmedzio zZiedadulkés yra viena iS svarbiausiy
kvépavimo taky alergijos priezascCiy ir yra pagrindiné alergijos priezastis Piety
Ispanijoje bei kai kuriuose lItalijos regionuose.

Klimato kaita lemia temperataros ir krituliy reZimo pokyc€ius, o alyvmedZziy vegetacijos
intensyvumas ir fenologija priklauso nuo sudétingo klimatiniy veiksniy komplekso.
Dazniausiai alyvmedziy fenologija siejama su temperattros kaita Saltuoju mety laiku,
vegetacijos sezono aktyvios temperatlros suma ir vandens stresu. Klimato poveikio
kompleksiSkumas lemia tai, kad numatyti alyvmedziy fenologijg, tame tarpe ir
Zydéjimo sezono pradZia bei intensyvuma, yra sudétinga. Papildomg neapibréztumg
prideda antropogeniné veikla, pavyzdZiui, alyvmedZziy drékinimas, kuris padidina ne
tik derliy bet ir skatina intensyvesnj Zzydéjimg. Dél veiksniy gausos alyvmedziy sezono
prognozavimui pastaraisiais metais taikomi dideliais duomeny kiekiais paremti
masininio mokymosi arba dirbtinio intelekto modeliai. Siems modeliams pavieniy,
antZeminiais metodais surinkty alyvmedZziy fenologijos duomeny neuztenka. Vienas is
bidy gauti daugiau informacijos yra nuotoliniai stebéjimai su dirbtiniais Zemeés
palydovais. Siais palydovais galima jvertinti atspindZio nuo alyvmedZiy augimviediy ar
individualiy medziy spektrg ir pagal jj nustatyti augaly fiziologinius rodiklius. Vienas i$

v v o—

kurie geriausiai apibadinty norimas augaly fiziologijos savybes.

Siame darbe siekiama naudojant Kordobos universiteto aerobiologijos tyrimy stotyje
2010-2023 metais uzfiksuotus alyvmedzio Zydéjimo sezono rodiklius susieti su
vegetacija apibtdinanciais radiometriniais indeksais. Tyrime pagal vidutinés raiskos
MODIS instrumento duomenis Google Earth Engine platformoje buvo jvertintas
augalijos bukle atspindintis NDVI indeksas. Indeksas skaiCiuotas aplink stebéjimo
vietg iSsidésCiusiose skirtingo dydzio ir medzZiy amziaus alyvmedziy auginimo
plotuose. Tyrimo rezultatai parodé kad Zzydeéjimo sezono pradzia ir Ziedadulkiy
koncentracijos maksimumo laikas kai kuriuose i$ tirty lauky sutampa su zenkliu NDVI
indekso sumazéjimu, o tai rodo aukstg tolimesnio tyrimo perspektyva. Vystant tyrima,
bus siekiama jvertinti kaip skirtingas medziy amzius, tankis, augalinés dangos
struktdra veikia atspindZio spektro pokycCius alyvmedziy zydéjimo metu. Véliau bus
siekiama parinkti ar skurti labiausiai alyvmedziy Zydeéjimo pradzig indikuojantj
radiometrinj indeksa.
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Landsat-8 palydovo duomeny analizé masininio mokymosi
metodais Lietuvos ezery vandens pavirSiaus temperatiros
tyrimams

Rimantas Stanaitis, Edvinas Stonevicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

EZery vandens pavirSiaus temperatiros (EVPT) duomenys gali bati panaudojami
sudarant jvairias hidrologines ar klimatologines prognozes, tiriant eZery bei aplinkines
ekosistemas ir kitur. Visgi, nuolatinis in-situ EVPT matavimas yra sudétingas dél
finansiniy, logistiniy bei kity priezasciy ir todél Lietuvoje yra atliekamas tik vienuolikoje
ezery. Siame tyrime siekta sukurti ir validuoti metodikg, kuri leisty Lietuvos EVPT
jvertinti nuotoliniu bidu — naudojantis Landsat-8 palydovo terminés infraraudonosios
spinduliuotés kanaly B10 (10,60-11,19um) ir B11 (11,50-12,51um) duomenimis.

Analizei naudojome 2014-2023 mety laikotarpio Landsat-8 palydovo Zemeés
temperatiros modeliu (STM) (Ermida ir kt. 2020) jvertintos ir in-situ iSmatuotos EVPT
duomenis deSimciai Lietuvos ezery. Visiems palydoviniams vaizdams pritaikéme
debesy bei jy Seséliy Salinimo filtrus ir nagrinéjome palydovinius duomenis surinktus
tik iS bent per 45 metrus nuo kranto linijos nutolusio eZero ploto, taip iSvengdami
priekrantés augmenijos bei zemés jtakos matavimy tikslumui.

Sudaréme du atsitiktinio miSko modelius: pagrjstus (i) Landsat-8 B10 ir B11 kanaly
ry$kio temperatiros duomenimis ir (i) STM modeliu jvertintos pavirSiaus temperatiros
duomenimis. Modeliuose taip pat naudojome ezery morfometrinius ir geografinés
padéties parametrus matavimo ménesj bei oro temperatirg. EVPT j oro temperatirg
reaguoja su tam tikru vélavimu, todél jvertinome koreliacijos koeficientus tarp EVPT ir
oro temperatiros jvesdami skirtingus laiko postimius ir nustatéme, jog Siltuoju mety
laikotarpiu Sis reakcijos laikas lygus apytiksliai 4 val., taigi sudarydami modelius
naudojome 4 val. prie$ palydovo praskridimg iSmatuotos oro temperattros duomenis.
EVPT vertinimo modeliai buvo sudaryti naudojantis ~80% turimy duomenuy, like ~20%
naudoti modelio validacijai. Validacijos metu (i) modeliui nustatyti R2=0,91,
RMSE=1,76°C bei MAE=1,38°C tinkamumo rodikliai, o (ii) — R?=0,91, RMSE=1,72°C
ir MAE=1,34°C. Be to, nustatyta, jog (ii) modelis pasiZzyméjo mazesne tinkamumo
rodikliy sklaida tarp skirtingy ezery. Taip pat pastebéta, kad abiejy Siy modeliy
tikslumas nepriklauso nuo ezery morfometriniy savybiy ar geografinés padéties.

Padéka. Tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos, sutarties Nr. P-ST-23-54.
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Microplastic Particles Distribution in Lithuanian Rivers and Their
Chemical and Physical Properties

Tomas Stonkus, leva Uoginte, Steigvilé By¢enkiené
Center for Physical Sciences and Technology, Department of Environmental Research, Saulétekio av.
3, LT-10257 Vilnius

Plastic was one of the greatest inventions created by man. One of the first synthetic
plastics was made in the early 20th century. It was made by combining phenol and
formaldehyde. The product was heat-resistant and could be easily formed into any
shape or form, with a huge array of applications: from electrical insulators to household
items like combs and hairbrushes, jewelry, ornaments and so on. In the following
years, adjustments were made to upgrade this product even more. At the moment,
plastics are one of the most widely used materials in the world. Unfortunately, plastics
were continuously produced in huge masses, which, combined with their chemical and
physical stability and slow degradation time, went from being one of the greatest
materials ever invented to one of the biggest pollution problems we face today. Plastic
itself provides a wide range of problems: pollution of water bodies, harm to wildlife,
expensive and difficult cleaning up campaigns. However, it doesn't stop there. As
plastic materials are affected by mechanical and chemical degradation, they create an
entirely new problem that we call microplastics.

Microplastics are tiny particles of plastic, typically less than 5 millimeters in size, that
are found throughout the environment. Microplastics pose a real threat not only to
nature but also to us — humans with all of the other living organisms. Little microplastics
particles find it way inside our bodies throughout long food chains and can cause
serious health issues. Plastic pollution is most common in oceans and seas and since
rivers provide a direct water supply for them it is necessary to better analyze them in
helping to locate the main source of these pollutants.

This study aims to collect and analyze Lithuanian river samples by distinguishing the
size, color, form, and chemical composition of MP particles. This research aims to help
further understand the microplastic pollution levels in Lithuanian rivers.

Acknowledgement. We would like to thank the schools, teachers, and students who
participated in the Plastic Pirates project and helped collect data on litter pollution
along the Lithuanian riverbanks. Also, we would like to thank the Lithuanian non-formal
education agency for the opportunity to join the Plastic Pirates Lietuva project.
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Enhancing Glucose Detection Through the Application of Gold
Nanorods

Marina éapauskiené, Adriana Kuksa, Aleksandr Semis, Viktorija Lisyte,

Almira Ramanavi€iené, Anton Popov
NanoTechnas - Center of Nanotechnology and Materials Science, Institute of Chemistry, Faculty of
Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Glucose monitoring is widely applied in various medical facilities to assess the
symptoms of diabetes mellitus. This procedure is essential for diabetic patients as
excessive glucose levels can cause many comorbidities such as vision loss, kidney
failure, retinopathy, and strokes. Glucose levels can be detected in various biological
fluids such as blood, urine, saliva, interstitial fluid (ISF), and tears. Electrochemical
measurements are often used for glucose monitoring due to their high sensitivity,
selectivity, and simplicity. The chronoamperometry is an effective electrochemical
technique for glucose sensors offering several advantages such as ease of use, short
analysis time, high sensitivity, low detection limit, and low cost.

Gold nanopatrticles (AuNPSs) are attracting a lot of research interest due to their unique
physical and chemical properties that make them versatile materials suitable for
applications in various fields such as medicine, environment, and engineering. Among
AuNPs, gold nanorods (AuNRSs) are in high demand due to the tunability and sensitivity
of their longitudinal surface plasmon resonance. The anisotropic structure of AUNRs
exhibits two surface plasmon bands corresponding to surface electron oscillation on
the transverse and longitudinal sides. The size, shape, and surface functionality of
AuNPs are dependent on the synthesis method.

The main aim of this study was to synthesize AuNRs of different sizes using different
synthesis methods and to use them for the chronoamperometric detection of an
enzymatic glucose sensor. The obtained AuNRs were characterized using SEM and
UV-VIS technigues. These techniques enabled a detailed description of the structural
and optical properties of the AuNRs and provided valuable insights into the synthesis.
An enzymatic glucose sensor was developed using graphite electrodes modified with
AuNRs and glucose oxidase (GOx). Electrodes have been characterized by
chronoamperometry and cyclic voltammetry. The cyclic voltammetry was used to
evaluate the electroactive surface area of the electrodes modified with AUNRs. The
results of the electrochemical characterization of the electrodes were crucial for a
deeper understanding of the potential applications of AUNRS.

92



68

Homoserino dariniy sintezés iS metionino tyrimas. Aminortgsties
fragmento apsauga suformuojant diketopiperazing

Vilius éioiinys, Grazina Petraityté, Viktoras Masevicius
Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Chemijos institutas

Atliekant aminortgsciy dariniy sinteze iS komerciSkai nebrangiai jsigyjamo metionino,
daznai batina apsaugoti tiek amino, tiek ir karboksiragsties funckines grupes. Vienas
i$ patogesniy jrankiy funkciniy grupiy apsaugoje yra keliy funkciniy grupiy apsauga
vienu metu. Siekiant atlikti pakeitimus aminorigsties Soninéje grandinéje yra patogu
i8 dviejy aminortagsciy molekuliy suformuoti diketopiperazing taip apsaugant tiek
amino, tiek ir karboksirtgsties funkcines grupes. Tiriant diketopiperazing sudarytg i
dviejy L-homoserino molekuliy, 13C BMR spektrinés analizés badu buvo pastebéta,
kad be tikslinio cis-diketopiperazino sudaryto i§ dviejy S-homoserino molekuliy
susidaré ir nedidelis kiekis — trans-diketopiperazino, kuris gali susidaryti tik i§ S ir R
homoseriny misinio. Sio tyrimo tikslas yra istirti kuriame sintezés etape vyksta S-
izomero daliné racemizacija ir ] etapg optimizuoti, siekiant sumazinti ar eliminuoti
racemizacijg. Tikslui pasiekti kiekvieno sintezés etapo produktas buvo susintetintas ir
iSgrynintas. Norint nustatyti kurioje sintezés stadijoje vyksta izomerizacija, tarpiniy
produkty chiraliSkumas buvo tiriamas HPLC su chiraline kolona.
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Investigation of Na>SOs as a Reducing Agent in Aqueous Sodium
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Dovilé Skarnulyté!’, Milda Petrulevi¢iené?, Jurga Juodkazyté?, Jurgis
Pilipavic¢ius'?, Linas Vil¢iauskas?'?

1Department of Physical Chemistry, Faculty of Chemistry, Vilnius University, Vilnius, Lithuania;
2Centre for Physical Sciences and Technology, Sauletekio av. 3, LT-10257, Vilnius, Lithuania;

Currently, energy storage systems predominantly rely on Li-ion batteries, which are
costly, environmentally unfriendly, and hazardous due to flammable electrolytes. As a
result, researchers are developing safer, more sustainable, and cost-effective
alternatives. Aqueous Na-ion batteries are one of the most promising options to
replace Li-ion batteries in the area of stationary energy storage. However, their energy
densities are lower due to the narrow electrochemical stability window of water.
Furthermore, parasitic processes, such as hydrogen evolution and oxygen reduction
reactions, are considered to be the main problem in aqueous Na-ion batteries, leading
to self-discharge and irreversible capacity fade (PleCkaityté et al., 2021). To overcome
these limitations, new electrolyte design is being sought. Previous studies have shown
that a small amount of hydrazine as a reducing agent can eliminate parasitic oxygen
reduction reaction (Petruleviciené et al., 2023). In this study we investigated the effect
of an alternative reducing agent - sodium sulphite in order to test whether the
introduction of a mild reducing agent into an aqueous sodium sulphate electrolyte
could chemically reduce the dissolved oxygen and improve the performance of
symmetric bipolar NasVTi(POa4)s|NasVTi(PO4)s (NVTP|NVTP) batteries assembled in
a coin-type cells. Cyclic voltammetry and galvanostatic charge-discharge (GCD)
techniques were used to investigate the performance of NVTP electrodes and
NVTP|INVTP coin-type cells. The effect of varying concentrations of sodium sulphite
on long-term cycling stability, self-discharge time and Coulombic efficiency of charging
process was evaluated.
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Vandens lygio vertinimas upése naudojant palydovinius
Copernicus duomenis

Rokas Tamasauskas, Dalia Grendaité
Vilniaus universitetas, Chemijos ir Geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Upés ir eZerai yra svarbls gélo vandens istekliai, naudojami geriamojo vandens
tiekimui daugelyje pasaulio Saliy, bei vanduo yra batinas visoms gyvybéms formoms.
Vandens parametry stebéjimai yra sudétingi dél dideliy islaidy ir viety neprieinamumo.
Nuotoliniai stebéjimai yra ekonomiskai efektyvesni ir gali bati pritaikomi vandens
parametrams stebéti tiek mazuose, tiek didesniuose vandens telkiniuose bei
logistiSkai sudétingose teritorijose. Zinios apie regioninius vandens lygio poky&ius
upese ir ezeruose yra svarbios vertinant stichiniy nelaimiy rizikg, tokiy kaip sausry ir
potvyniy, kuriy per pastaruosius deSimtmecius vis daugéja (Guha-Sapir ir Vos, 2011).
In situ sto€iy, kuriose matuojamas upiy nuotékis, visame pasaulyje mazéja, panasig
tendencijg galima pastebéti ir Lietuvoje. Apskritai in situ vandens lygio duomenis
tvarko valstybinés institucijos, dél to daznai sunku gauti duomenis. Dél ribotos in situ
duomeny aprépties yra batina naudoti palydovinés altimetrijos matavimo duomenis
(Schwatke ir kt., 2015).

Sio darbo tikslas — jvertinti Copernicus pasaulinés sausumos stebéjimo paslaugos
duomeny potencialg vandens lygio nustatymui Lietuvos upése. Tyrimo objektais buvo
pasirinktos | Nemuno upés baseing (tik Lietuvoje teritorijos dalyje) patenkancios
palydovinés altimetrijos matavimo stotys (tyrime naudoti 26 stoCiy duomenys), kurios
yra arti in situ vandens matavimo stoCiy viety (0-20 km atstumu). Palydoviniai
duomenys gaunami kas 9 arba 27 dienas, priklausomai nuo palydovo misijos
(skirtingos misijos turi skirtingus praskridimo daznius, toje pacioje teritorijoje). Tyrime
naudoti 2016-2023 mety palydoviniai ir in situ duomenys. PrieS atliekant analize
naudoti altimetrijos duomenys buvo atitinkamai apdoroti — auk$€io duomenys, kuriy
paklaida didesné nei apytiksliai 25 centimetrai buvo iSimti i§ duomeny seky.
Altimetrijos duomenys nagrinéti atliekant statistine ir kartografine analize. Gauti
rezultatai parode auks$tg atitikimg tarp in situ ir palydoviniy duomeny (koreliacijos
koeficientai svyruoja nuo 0,51 iki 0,96).
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The effect of monoatomic oxygen on carbon-sputtered quartz
crystals

Eivydas Trioskal, Mindaugas Viliinas?, Greta Merkininkaité!, Simas
Sakirzanovas!

Institute of Chemistry, Vilnius University
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Atomic oxygen (AO), a predominant form of oxygen in outer space, offers an effective
and minimally invasive way to remove carbon-based contaminants from various
surfaces without health and environmental concerns. The efficiency of AO cleaning
was estimated using a Quartz Crystal Microbalance (QCM) sensor, carbon-sputtered
6 MHz quartz crystals and a K-type thermocouple, while AO was introduced with a
plasma generator.

Figure 1 explains the procedure in four steps. Step 1: initial mass and ambient
temperature measurements (m1 = -0.032 yg/cm?, t1 = 22.3 °C) over a 4-minute period.
Step 2: mass change and temperature measurements (mz2 = 0.226 uyg/cm?, t2 = 20.0
°C) during an 8-minute period with gas flow (without plasma). Step 3: highest
instantaneous mass change and temperature measurements (ms = - 50.663 ug/cm?,
t3 = 70.5 °C) with plasma for a 4-minute period. Step 4: mass change and temperature
measurements (mas = -5.985 ug/cm?, t4=24.4 °C) after a 13-minute cooldown. Results
are promising for upcoming measurements, because both instantaneous and long-
lasting mass changes are present (ms = -50.663 pg/cm? and ms= -5.985 pg/cm?
respectively).
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Figure 1. Frequency and temperature correlation.
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Durpiy susiskaidymo jtaka nuosédy litologijai ir geocheminei
sudédiai

Augusté Usaité!, Laura Gedminiené!?
Wilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas
2Gamtos tyrimy centras

Pelkiy atkdrimas, saugojimas ar teisingas durpZemiy sudéties jvertinimas priesS
panaudojimg yra labai svarbus CO:2 dujy emisijoms Zemés Ukio sektoriuje
sumazinimui ir absorbcinio potencialo didinimui. Zinoma, jog durpés susiskaidymo
laipsnis yra svarbus parametras suteikiantis informacijos apie pelkés vystymosi raidg
ir vandens lygio kitimg. TacCiau geocheminé ir litologiné sudétis skirtingu durpés
susiskaidymo laipsnio atveju Zinoma mazai. Tyrimo tikslas yra atlikti durpiy litologine
ir geochemine analize bei jvertinti gauty parametry pokycCius durpiy susiskaidymo
laipsnio atzvilgiu. Tyrimo objektas — Juodymo pelké, esanti RokiSkio rajone. Tyrimy
metu tirtas 6,9 m gylio grezinys, suskirstytas 2 cm intervalais (viso 345 méginiai), i$
kuriy tyrimams lygiais intervalais atrinkti 11 méginiy.

Litologiné nuosedy sudeétis vertinta VU, naudojant deginimo nuostolio metoda,
apskaicCiuojant nuosédose esant] organinés medziagos kiekj ir drégnj. Lazeriniu
spektrometru GTC nustatytas nuosédy daleliy dydis: a) nepaSalinus organikos, b)
pasalinus organikg. Naudojant MFK1-B prietaisg, GTC iSmatuotas visos nuosédy
kolonélés magnetinis imlumas (MS). Nuosédy cheminé sudétis matuota VU EDX
prietaisu. Tyrimo metu jvertinta C, O, Na, Mg, Al, Si, P, S, CI, K, Ca, Ti ir Fe elementy
koncentracija. Durpiy ragstingumas (pH) nustatytas potenciometrinés analizés
metodu. Durpiy susiskaidymo laipsnis matuotas LAMMC pagal Lietuvos
standartizacijos departamento 2022 m. metodikg. Nuosédy kolonélé datuota
naudojant AMS metodg FTMC. Tyrimy rezultatai apdoroti naudojant RStudio
programg: interpoliacijos badu trikstamuose gyliuose sukuriant reikalingus duomenis.

Gauti rezultatai leido jvertinti litologinius pokycCius, nuosédy chemine sudétj ir
susiskaidymo laipsnj. Vidutinis durpiy drégnumas yar 90 %, pH 5,17. Apatiniame
intervale organika siekia tik 8-9 %, aukSc€iau organikos kiekis iSauga iki 98 %. MS 695
- 630 cm intervale labai aukstas, vidurkis siekia 1,43E-08 m3/kg, tadiau nuo 630 cm
MS sumazéja vidutiniSkai iki -9,37E-09 m3/kg. Granulometriniai matavimai rodo, kad
didesnés dalelés dominuoja méginiuose i$ kuriy organika néra pasalinta. Méginiuose
pasalinus organikg dominuoja aleurito frakcija, tuo tarpu apatiniame intervale gausiau
molio ir stambesnés frakcijos daleliy. Skaidos laipsnio vidurkis — 46,9 %. Matuoty
elementy koncentracijos rodo jog apatniame sluoksnyje dominuoja didesni Al, Si, Ti ir
Fe kiekiai. Auk&Ciau durpéje dominuoja C, Na, S, Mg, K ir P. Tyrimy rezultatai rodo
aplinkos evoliucijg nuo Zzemapelkés j aukstapelke. lki 9500 kal. m. pr. d. buvo negilus
ezeras, dél Salty ir sausy klimato sglygy sedimentacija buvo léta. Mazdaug pries 8400
mety pradéjo formuotis Zemapelké, kuri egzistavo apie 4000 mety, ir prieS 4500 mety
tapo aukstapelke. Ties 50 cm gyliu matoma minimali Zzmogaus veikla, padidéja S, Al,
Na ir K elementy kiekis ir MS. Pakitus redukcinéms saglygoms ir pakilus vandens lygiui,
pradeda formuotis mazos skaidos durpé.

Padéka. Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba, sutarties Nr. P-ST-23-164.
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Nikelio molibdeno katalizatoriai vandenilio generavimui

Gitana Valeckyté, Zita Sukackiené, Juraté Vaiciiniené, Loreta Tamasauskaite-
Tamasiunaité, Eugenijus Norkus
Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras, Katalizés skyrius

Vandenilis — gera alternatyva pakeiCianti anglj, naftg ir gamtines dujas. Priezastis,
kodél reikia keisti iSkastinj kurg yra ta, kad jis nuolat senka, o degdami tokio kuro
produktai terSia aplinkg ir sukelia Siltnamio efektg, taip prisidedant prie klimato kaitos.
Viena i$ svarbiausiy vandenilio kaupimo medziagy savybiy yra didelé gravimetriné
vandenilio talpa. Natrio borohidridas laikomas viena tinkamiausiy medziagy vandenilio
saugojimui. Jis pasizymi dideliu vandenilio kiekiu, yra pigus, draugiSkas aplinkai,
stabilus Sarminiuose tirpaluose, nedegus, netoksiskas, veikia Svelniomis sglygomis.
Pazymétina, kad borohidrido hidrolizés reakcijos metu gaunamas ypaC grynas
vandenilis, kuris gali bati tiesiogiai naudojamas vandenilio kuro elementas. Kuro
elementai, naudojantys gryng vandenilj, beveik neiSskiria kity terSaly, iSskyrus
vandenj. Todél selektyviy Sios reakcijos katalizatoriy atradimas yra svarbi tyrimo dalis,
siekiant iSvengti elektrodo pavirSiaus uzterSimo proceso metu ir vandenilio saugojimo
bei transportavimo trikumy.

Sio darbo tikslas buvo suformuoti NiMo(1)/Cu, NiMo(5)/Cu ir NiMo(10)/Cu
katalizatorius, juos charakterizuoti ir jvertinti jy katalizines savybes natrio borohidrido
hidrolizés reakcijai. Visos NiMo dangos buvo nusodintos ant Cu pagrindo paprastu
cheminiu nusodinimo metodu, naudojant morfolino borang kaip reduktoriy. Buvo gauti
katalizatoriai su skirtingu molibdeno masés procentiniu kiekiu: 1, 5 ir 10. Katalizatoriy
pavirSiaus morfologija, struktira ir cheminé sudétis buvo istirta naudojant lauko
emisijos skenuojancig elektrony mikroskopijg (FESEM), rentgeno fotoelektronine
spektroskopijg (XPS) 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 visi minéti NiMo/Cu katalizatoriai. Buvo istirta jy
morfologija ir struktdra. Nustatyta, kad paruo$tos dangos susideda i$ jvairaus dydzio
daleliy, kurios susijungia j ovalo formos aglomeratus. Nustatyta, kad dviejy
komponenty NiMo(10) danga pasizyméjo didziausiu kataliziniu aktyvumu. Nustatyta,
kad Sio katalizatoriaus aktyvacijos energija yra 65,5 kJ/mol ir Hz iSsiskyrimo greitis
0,26 ml/min esant 30 °C ir 5,45 ml/min 70 °C temperatdroje.

7 g% 5t oP.e e

1 pav. FESEM vaizdas katalizatoriaus NiMo(10)/Cu.
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Mechanocheminé perovskito CsPbBr; nanodaleliy sinteze

Pijus Domantas Valentukevi€ius, Simas Sakirzanovas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Svino halogenidy perovskitai, kuriy bendra formulé APbXs (A = Cs*, metilamonio
katijonas, formamidinio katijonas; X = ClI-, Br-, I), yra puslaidininkés medziagos, kurios
del savo optoelektroniniy savybiy yra perspektyvios Sviesos diody (Cai et al., 2019),
skystyjy kristaly ekrany (Protesescu et al., 2018) bei saulés elementy (Ullah et al.,
2021) gamybai. CsPbBr3 yra neorganinis Sios klasés atstovas, kurio sintezé jprastai
atliekama karsto jliejimo, kaitinimo mikrobangomis, bendro iSsodinimo, sonocheminiu
ar solvoterminiu metodais. Tuo tarpu mechanocheminis sintezés metodas, kurio metu
medZiagos yra veikiamos mechaniskai, lyginant su minétaisiais metodais turi esminj
privaluma, nes yra lengvai perkeliamas | pramoninj mastg. Sio tyrimo tikslas yra
mechanochemiskai susintetinti fluorescuojancias CsPbBrs: nanodaleles (kvantinius
taskus).

Siame darbe buvo tiriama pradiniy medziagy, koordinuojanéiy ligandy ir jy santykinio
kiekio su medziaga bei naudojamy rutuliy masés ir diametro jtaka sintetinamo
CsPbBr3 daleliy morfologijai, fazés grynumui ir fotoliuminescencinéms savybéms. Tirti
pradiniy medZziagy tipai: CsBr bei PbBr2 miSinys ir CsPbBrs kristalai. Nanodaleliy
sintezéms naudoti koordinuojantys ligandai: oleilamino ir oleino ragsties misinys,
DDAB, CTAB. Fluorescencija pasizyminCius meéginius pavyko gauti tik naudojant
pavirSiy pasyvuojancius ligandus. Atlikus gauty meéginiy XRD analizes nustatyta, kad
siekiant kuo didesnio gautos medZiagos grynumo, koordinuojantys ligandai j reakcijos
miSinj turi bati jdéti tik susidarius CsPbBrs fazei. Remiantis SEM analizés duomenimis
jvertinta, kad pradinés medziagos ir naudojamo ligando tipas turi reikSmingg jtakg
gaunamy nanodaleliy morfologijai. Atlikus spektrofluorimetrijg nustatyta, kad
naudojamo koordinuojancio ligando tipas nulemia nanodaleliy emisijos maksimumo
padétj — 519 nm oleilamino ir oleino ragsties miSiniui, o DDAB ir CTAB ligandams
atitinkamai 536 ir 535 nm.
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3D boro karbido objekty gamyba naudojant stereolitografija ir
pirolize

Robertas Virkétis, Greta Merkininkaité, Vaidas Klimkevi€ius, Simas

Sakirzanovas
Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus Universitetas

Pastaraisiais deSimtmeciais keraminés medziagos ir i$ jy pagamintos 3D struktiros
susilaukia vis daugiau démesio deél iSskirtiniy mechaniniy, cheminiy ir terminiy
savybiy. Didéjant susidoméjimui 3D keraminémis struktlGromis, didéja naujy medzZiagy
ir 3D dariniy gamybos procesy paklausa. Viena universaliausiy neorganiniy laisvos
formos 3D objekty formavimo technologija yra kompozity arba metalorganiniy
medziagy UV stereolitografija ir véliau gauty objekty pirolizé. Homogeniskos
fotoaktyvios medziagos yra vertingos 3D spausdinime dél jy geresniy savybiy,
uztikrinan€iy nuoseklig sudétj ir tolygiai pasiskirsCiusias charakteristikas
atspausdintuose objektuose. Tai pagerina strukttros vienoduma, padidintg mechaninj
stiprumg ir sukuria lygesne struktlros pavirSiaus tekstlirg. TacCiau, daleliy jterpimas |
monomery misinj gali sukelti netolygy daleliy pasiskirstyma, kas lemia nevienoda
spausdinimo kokybe ir blogesnj strukttros vientisuma.

Boro karbidas dél i$skirtiniy savybiy yra tinkamas daugumai techniniy pritaikymy. Si
medZiaga pasizymi patraukliomis savybémis, tokiomis kaip mazas tankis, didelis
patvarumas, puikus atsparumas dilimui, iSskirtinis tvirtumas ir cheminis inertiSkumas.
Todél Sio tyrimo tikslas yra susintetinti boro organinj junginj, supolimerizuoti 3D
objektus UV stereolitografu, atlikti jy pirolize aukStoje temperatiroje, o gautas
keramines 3D struktlras charakterizuoti ir iStirti jy savybes.

Pirmiausia esterifikacijos reakcijos metodu buvo susintetintas borg turintis organinis
monomeras- 2-(5,5-dimetil-1,3,2-dioksaborinan-2-iloksi)etilmetakrilatas (dar
vadinamas boro metakrilato monomeras). Sékmingos sintezés patvirtinimui buvo
atlikta protony magnetinio rezonanso spektroskopiné analize, kuri parodé, kad
susidariusio produkto iSeiga yra apie 60%. Boro akrilatas buvo polimerizuojamas
naudojant UV 3D spausdintuvg, o gautos struktdros atkaitintos 1300°C temperatiroje
N2 atmosferoje. ISmatavus struktlry matmenis prie$ ir po atkaitinimo buvo nustatyta,
kad linijinis susitraukimas po pirolizés yra =60%. Pagaminty keraminiy objekty
Rentgeno spinduliy difrakcijos analizé buvo atlikta norint jrodyti kristalinés strukttros
susidarymg ir bus pristatyta.

Boro organinio akrilato sintezé, jo 3D stereolitografija ir pirolizé yra perspektyvus
metodas sudétingy 3D boro karbido struktiry karimui. Pademonstruotas kristalinio
boro karbido 3D spausdinimo sprendimas gali reikSmingai praplésti Sios medzZiagos
spausdinimo galimybes pramonéje.
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Naujy liuminofory sintezé zoliy-geliy metodu ir jy apibudinimas
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Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Placiausiai naudojamos inertinés fosforo matricos medziagos — yra granato struktiros
junginiai, kurie priklauso oksidiniy kristaly grupei (Pereira P. F. S. et al., 2010; Xia &
Liu, 2016). Itrio aliuminio granatas (YsAlsO12, YAG) — tai vienas i$S geriausiai zinomy
dirbtiniy granaty. YAG, legiruotas pereinamyjy metaly arba lantanoidy jonais, yra
svarbi kietojo kiino lazeriy medziaga (Skaudzius ir kt., 2012). Yra zinoma, kad vienas
i$ perspektyviausiy bldy granato struktiros junginiams gauti yra zoliy-geliy sintezés
metodas, kurio metu gauti produktai pasiZzymi geru homogeniSkumu bei aukstu faziniu
grynumu. Taip pat sintezé yra trumpa ir nereikalauja aukstos temperataros ar slégio
(Pereira P. F. S. et al., 2010; Xia & Liu, 2016). Atsizvelgiant j Sio metodo privalumus,
Siame darbe buvo pasirinkta zoliy-geliy sintezé. Naujy funkcionaliy medziagy sintezé
ir apibadinimas — tai viena i$ aktualiausiy neorganinés chemijos mokslininky tyrimo
sriciy, todél Sio darbo pagrindinis tikslas yra zoliy-geliy sintezés metodu susintetinti
naujos cheminés sudéties Y2,97Ceo,03Als-yVyO12 bei Y2 97-xNaxEuo,03AlsO12 liuminoforus,
pasizyminCius granato struktdra bei istirti juos jvairiais tyrimo metodais, tokiais kaip
Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) analize, Furjé transformacijos infraraudonyjy
spinduliy spektroskopija (FTIR), skenuojanti elektroniné mikroskopija (SEM). Taip pat
bus iSmatuoti meéginiy emisijos ir suzZadinimo spektrai, programa apskaiCiuotos
spalvinés koordinatés. 1 paveiksle yra pateiktos skirtingos cheminés sudeéties
Y2,97Ce0,03Al5yVyO12 junginiy XRD difraktogramos.
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1 pav. Y2,97Ceo,03Als.,VyO12 liuminofory XRD difraktogramos.
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Funkcionalizuoty m-terfenily sintezé, modifikacija ir
chemofermentinis asiniy enantiomery atskyrimas
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Fluorinti aromatiniai junginiai yra placiai naudojami ir itin vertinami farmacijos bei
Zemes ukio pramonése. Taciau iki Siol triksta universaliy, vélyvose junginio sintezés
stadijose pritaikomy fluorinimo metody. PaladzZiu (Pd) katalizuojamos kryZzminio
jungimo reakcijos (Heck, Suzuki, Stille ir kt.) yra placiai naudojamos C-C, C-
heteroatomo rySiams sudaryti, bet jy panaudojimas C-F rySio sudaryme iSlieka
problematiS8kas. Tai gali bati sprendziama panaudojant stipriai erdviskai
ekranuojancCius ligandus, pvz. AlPhos (Sather et al., 2015). Jis buvo sékmingai
panaudotas katalitinése fluorinimo reakcijose, taCiau tik su specifiniais aromatiniais
substratais turinCiais elektronus iStraukiancias grupes.

AlPhos

Ad:
3R:Ac E/@

4 R: j-Pr

m-Terfenilas 2 taip pat pasizymi aSiniu chiraliSkumu. Egzistuoja keli skirtingi budai
atskirti Siuos asinius enantiomerus, taCiau dauguma jy reikalauja specializuotos
aparatiros ar reagenty, daznai ir dideliy laiko sgnaudy. Paprastesnis ir greitesnis
bidas jy atskyrimui yra pasitelkiant stereoselektyvius fermentus. Zinoma, jog
skirtingos esterazés pasizymi aSiniu stereoselektyvumu skirtingoms bi-aril
molekuléms (Walls et al., 2022). Sio darbo tikslas yra susintetinti ir modifikuoti m-
terfenilj ligandy karkasg 2 bei atskirti jo asinius enantiomerus chemofermentiniu budu.
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Gelezies oksido nanodaleliy sintezeé ir jy dekoravimas sidabro
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Magnetinés dalelés yra patrauklios daugelyje mokslo sriCiy, ypaC biomedicinos srityje,
pradedant nuo MRT kontrastiniy medziagy, vaisto neSiklio sistemy, magnetiniy
separatoriy, magnetinés hipertermijos medziagy iki aplinkos, katalizés ir biologiniy
jutikliy sri¢iy. Sios nanodalelés, pavyzdziui magnetitas, padengtos plazmoniniu, aukso
ar sidabro, sluoksniu, gali bati naudojamos pavirSiaus sustiprintoje Ramano
spektroskopijoje. Magnetito dalelés yra tinkamos dél savo stabilumo, biologinio
suderinamumo, magnetiSkumo savybiy, nesudétingos sintezés ir mazy finansiniy
resursy. Taciau sintezés metody kdrimas vis dar yra nepaprastai svarbus ir ne itin
aiSkus norint gauti specialiai pritaikytg produkts.

Siame darbe pristatome geleZies oksido nanodaleles, susintetintas organinéje terpéje
mikrobangy technika naudojant polietilenglikolio agenta, skirtingg sintezés trukme ir
temperatirg. Gelezies oksido nanodalelés buvo dekoruotas sidabro nanodalelémis,
susintetintomis keiCiant sintezés trukme ir temperatirg. Susintetintos ir / arba
dekoruotos nanodalelés buvo tiriamos rentgeno spektroskopija, transmisine elektrony
mikroskopija, skenuojamagja elektronine mikroskopija, ultravioletine ir regimaja
spektroskopija bei pritaikytos pavirSiaus sustiprintoje Ramano spektroskopijoje.

1 pav. Sidabro dalelémis dekoruoty gelezies oksido daleliy transmisijos elektrony
mikroskopijos nuotrauka. Gelezies oksido magnetinés dalelés Sviesiai pilka spalva,
sidabro — tamsiai pilka.

103






