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BODIPY molekuliy su mezo-formilo pakaitais fluorescencijos gyvavimo trukmés
priklausomybés nuo tirpiklio sudéties teorinis tyrimas
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BODIPY (Boro dipirometenai) yra fluorescuojanéiy
dazikliy klasé, kuri yra naudojama kaip Zymenys jvairiy
anali¢iy koncentracijos nustatymui bei Igsteliy struktiiros
vaizdinimui. BODIPY (1 pav.) ir jo dariniai pasizymi
auks$tu spinduliavimo kvantiniu naSumu, intensyvia
fluorescencija bei aukstu fotostabilumu. Viena i
BODIPY dazikliy pritaikymo sri¢iy yra klampos
matavimas. Priklausomai nuo 8 (mezo) padétyje esancio
pakaito ir Soniniy pakaity prigimties $ios molekulés
fluorescencijos savybés kinta keiCiantis aplinkinés terpés
klampai [1].

1 Pav. BODIPY molekulés struktira

Situacijose, kai tirpinys tiesiogiai reaguoja su
tirpikliu, gali pasikeisti optiskai aktyvios molekulés
cheminé sudétis ir elektroniné struktiira, dél ko atsiranda
optiniy parametry poky¢iai. Siame darbe darbe yra
nagrinéjamos dvi molekulés FormylBDP (2 pav. 1) ir
DPhFormylBDP (2 pav. 2) turi formilo pakaita 8
BODIPY fragmento padétyje. Dél Sio pakaito 1 ir 2
molekulés gali reaguoti su metanoliu, sudarant
hemiacetalius (1a, 2a). Neseniai atlikty eksperimenty
rezultatai rodo [2], kad matuojant 1 molekulés
fluorescencijos gesimo kreives glicerolio ir metanolio
misiniuose su vis did¢janéia metanolio koncentracija,
mazéja suzadintos biisenos gyvavimo trukmeé. Padidéjus
metanolio koncentracijai nuo 0 iki 100 % 1 molekulés
suzadintos biisenos gyvavimo trukmé sumazéja 2 kartus.
Taciau 2 molekulés suzadintos bilsenos gyvavimo
trukmé  beveik  nepriklauso  nuo  metanolio
koncentracijos.
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1. Ry, R, = -H FormylBDP
2. Ry, Ry = -C4Hs DPhFormylBDP
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2 pav. FormyIBDP ir DPhFormylBDP molekuliy
reakcijos su metanoliu schema

Siame darbe remiantis kvantinés  chemijos
skai¢iavimais nagrinéjama, kaip galima reakcija su
metanoliu daro jtakg suzadintos biisenos gyvavimo
trukmei ir kodél kinta tik 1 molekulés suzadintos biisenos
gyvavimo trukmé didéjant metanolio koncentracijai.
Pradinés ir reakcijos produkty geometrinés struktiros
buvo optimizuotos tankio funkcionalo teorija naudojant
PBEO metoda ir cc-pVDZ funkcijy bazg. Reakcijos
mechanizmai nagrinéjami apskaiciuojant maziausios
energijos kelig, jungiantj prading ir produkty
konfigliracijas. ~ Suzadintos  blisenos  spindulinés
relaksacijos konstantos buvo apskai¢iuotos remiantis
adiabatine hesiano aproksimacija (angl. Adiabatic
hessian). Visi skai¢iavimai buvo atlikti su Orca 5.0.3
programiniu paketu. Darbe buvo naudotas Vilniaus
universiteto auksto naSumo superkompiuteris ,,VU HPC*
Fizikos fakulteto dalyje.

Apskaiciuotas la ir 1 suzadintos bilisenos gyvavimo
trukmiy santykis yra lygus 2,41. Sis santykis yra artimas
eksperimentiSkai nustatytam rezultatui, kas rodo, kad
susidares la hemiacetalis lemia suzadintos biisenos
gyvavimo trukmés pokytj.

Reiksminiai ZodzZiai: BODIPY, suzZadintos biisenos
gyvavimo trukmé, fluorescencija, tankio funkcionalo
teorija, adiabatinis hesianas, reakcijos mechanizmas.

Literatiira

[1] A. Loudet, K. Burgess, BODIPY Dyes and Their Derivatives:
Syntheses and Spectroscopic Properties, Chem. Rev. 107 (2007)
4891-4932.

[2] R.Zvirblis, A.Vy$niauskas, J.Dodonova-Vaitkiiniené. (2022, kovo
15-18). Synthesis and investigation of meso-formyl BODIPY
modified with phenyl rings at 2,6-positions [Stendinis pranesimas].
Open Readings 2022, Saulétekio al. 3, Vilnius.

134


mailto:delianas.palinauskas@ff.stud.lt

