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Funkciniy medZiagy kietojo kiino BMR spektroskopija

Solid state NMR of functional materials

Vytautas Klimaviéius'

'Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas,
Cheminés fizikos institutas, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, Lietuva
vytautas.klimavicius@ff.vu.lt

Kietojo kiino Branduoliy Magnetinis Rezonansas
(BMR) yra informatyvus eksperimentinis metodas,
paremtas sukiniy Suoliy tarp energijos lygmeny,
atsirandanciy esant stipriam magnetiniam laukui,
detektavimu. Kartu su magiskojo kampo sukimu (MAS)
ir jvairiomis impulsy sekomis kietojo kiino BMR suteikia
informacijos apie jvairius tiriamy sistemy aspektus
molekuliniu lygmeniu, tokius kaip: chemine¢ aplinka,
chemines jungftis, tarpatominius atstumus,
kvadrupolinius parametrus ir kt. Dél viso to kietojo kiino
BMR yra galingas eksperimentinis metodas tiriant
funkcines medziagas, specialiai sukurtas kauly
inzinerijai, Sviesos, sensoriy technologijoms, energija
kaupiantiems prietaisams, iSmaniosioms bei funkcinéms
polimerinéms medziagoms ir kt.

Prane§imo metu bus pristatyti naujausi tyrimai
atlickami VU Cheminés fizikos instituto BMR
laboratorijoje. Kad tenkinty platesnés auditorijos
interesus, prane§imo pradZioje bus pristatytas trumpas
kietojo kiino BMR jvadas, pagrindinés BMR stebimos
sgveikos ir eksperimentiniai metodai, pladiai taikomi
funkciniy medziagy tyrimuose. Véliau bus pristatyti
kietojo kiino BMR taikymai tiriant jvairias organines,
neorganines ir hibridines funkcines medZiagas.

Kietojo kiino BMR tyrimai yra placiai taikomi
neorganiniy funkciniy medziagy tyrimuose. Kaip
pavyzdziai bus pristatyti kalcio fosfaty, biitent Mg- ir Zn-
ViﬂOkitL} (CalBMEQ(HPO4)2(PO4)12) naujausi 1H, 31p1Dir
2D BMR tyrimai [1, 2]. Minétos medziagos yra
perspektyvios kauly inZinerijoje kaip kauly regeneracijai
taikomi uzpildai. Taip pat bus pristatyti naujos struktiiros
granaty, kur dalis itrio ir aliuminio kristalingje strukttiroje
yra pakeista natriu ir vanadziu (YsxNaxAlsyVyO12)
BMR tyrimai. Granaty tyrimuose labai vertingos
informacijos suteiké kvadrupoliniy branduoliy, tokiy
kaip: 2’Al, %V, 2Na 1D MAS BMR bei ?’Al 2D
MQMAS (diaugiakvantinis metodas) tyrimai. Sio tipo
medziagos gali biiti pritaikytos S$viesos ir sensoriy
technologijose.

Hibridiniai funkciniai dariniai tokie kaip: N-legiruota
mezoporéta anglis [3] ar NASICON (Na Super lonic
CONductor) tipo hibridinés medziagos yra pritaikomi
naujos kartos  prietaisuose, tokiuose kaip:
superkondensatoriai ar vandens pagrindo Na-jony
baterijos, elektros energijai kaupti, kurie yra batini norint
pereiti prie atsinaujinaCios energetikos. N-legiruotos
anglies tyrimams buvo pasitelkta zemyjy temperatiry
BN MAS  tyrimai, kurie  leido  susieti
superkondensatoriaus talpos padidéjima su molekuline
elektrodo struktira [3]. NASICON tipo hibridiniy
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medziagy, vystomy kaip vandeniniy natrio baterijy
elektrodai, tyrimams daugiausiai taikoma 2Na ir 3P
MAS BMR ex-situ metodas, kuris leidzia jvertinti
elektrody degradacijg molekuliniu lygmeniu. Taip pat
siekiama pritaikyti ir in-situ pladiajuostf BMR metoda
stebéti elektrocheminio prietaiso degradacijos dinamika
realiuoju laiku.

Kaip organiniy funkciniy medziagy pavyzdziai bus
aptariami supramolekuliniy agregaty, kurie pagristi
biklo[3.3.1]nonano karkaso geometrija ir vandeniliniais
rysiais [4]. Bus aptartos *H, *3C, N MAS 1D ir 2D, taip
pat DNP sustiprinty metody taikymai Siuose tyrimuose.
Supramolekuliniai  agregatai gali biti  pritaikyti
molekulinéje elektronikoje, nano-katalizéje ar kaip
molekuliniai varikliai. Kitas funkciniy polimery BMR
tyrimy pavyzdys bus yra H, 13C, °N, 3P pMPC (poly(2-
methacryloyloxyethyl phosphorylcholine) BMR tyrimai
[5]. Sio tipo polimeras yra vienas labiausiai
biosuderinamy sintetiniy polimery ir gali bati pritaikytas
medicininiy prietaisy gamyboje.

Dékojame Vilniaus universiteto Mokslo rémimo
fondui (MSF-JM-5/2022) ir Lietuvos mokslo tarybai (S-
MIP-23-47) uz dalies tyrimy finansavima.

Reiksminiai ZodzZiai: kietojo kilno BMR, funkcinés
medziagos, kauly inZinerija, polimerai, granatai,
energijos medziagos.
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