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Pratarmeé

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakultetas jau treCig kartg rengia
nacionaling moksline konferencijg ,,Chemija ir geomokslai®. Per pastaruosius dvejus
metus Sis renginys tapo reikSminga erdve mokslinei diskusijai, idéjy sklaidai ir
tarpdisciplininiam bendradarbiavimui tarp chemijos ir geomoksly tyréjy. Siais metais
konferencijoje dalyvauja itin daug studenty — jaunuosius tyréjus subdré galimybé
pristatyti savo atliktus mokslinius darbus ir jgyti praneS§imo pristatymo patirties.
Konferencijos augimas rodo, kad jg pripaZjsta ir vertina vis platesné akademiné
bendruomené.

Siy mety konferencija ,Chemija ir geomokslai 2026* skirta pazyméti svarbig sukaktj —
Vilniaus universiteto geografiniy katedry jkirimo Simtmetj. Sis jubiliejus primena
ilgamete universiteto mokslo raidg, tvirtas geografijos ir geochemijos tyrimy tradicijas
bei reik§mingag misy mokslininky indélj j $alies mokslo plétra. Si proga suteikia
galimybe apZvelgti pasiektus rezultatus ir pristatyti naujausias tyrimy kryptis.

Konferencijoje dalyvauja jvairiy Lietuvos institucijy atstovai — muasy fakulteto
mokslininkai, kolegos i§ Kauno technologijos universiteto, Fiziniy ir technologijos
moksly centro, Valstybinio moksliniy tyrimy instituto Gamtos tyrimy centro, Lietuvos
hidrometeorologijos tarnybos ir Lietuvos nacionalinio dailés muziejaus Prano Gudyno
restauravimo centro. Toks platus dalyviy ratas patvirtina renginio aktualuma ir jo
svarbg telkiant skirtingy sriCiy tyrejus.

Linkiu visiems konferencijos dalyviams turiningy diskusijy, naujy moksliniy idéjy ir
prasmingo bendradarbiavimo. Tikiu, kad ,Chemija ir geomokslai 2026 taps dar vienu
Zingsniu puoseléjant ir stiprinant mokslo tradicijas, kurias kursime ir ateityje.

Prof. Justina Gaidukevi¢
VU Chemijos ir geomoksly fakulteto dekané
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Geografijos mokslo Vilniaus universitete istorija: nuo XVI a. iki
XX a. vidurio

Algimantas Cesnuleviéius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Vilniaus universitetas pergyveno sudeétingg istorijg, kurios metu kito jo struktdra,
studijy pobuadis, déstoma kalba, politiné priklausomybé. Universiteto statuso kelias iki
XX| amZiaus pradzios buvo sudétingas: nuo Vilniaus Jézaus draugijos akademijos,
LDK Vyriausiosios mokyklos, Vilniaus imperatoriSskojo universiteto, Vilniaus Stepono
Batoro universiteto, Vilniaus valstybinio universiteto iki Vilniaus universiteto.
Geografinés minties raida Vilniaus universitete buvo sudétinga, su pakilimu ir
nuosmukiu. Geografijos sampratos, idéjy, naudojamy metody pulsacija ir lémé
skirtingus geografijos raidos etapus universitete.

Ankstyvasis aprasomasis - grafinis laikotarpis (XVI-XVIII a. pirma pusé) — etapas, kai
sukurti pirmieji tuometinés Lietuvos teritorijos Zemélapiai. Universitete pradétas déstyti
natarfilosofijos kursas, paremtas Aristotelio idéjomis, sukurtas originalus Mikalojaus
Kristupo Radvilos LDK Zemélapis, apimantis apie 1 min. km? (1613).

Ankstyvojo teorinio laikotarpio (XVII a. antra pusé — XVIII a.) metu Vilniaus universitete
sporadiSkai déstyti kai kurie teoriniai geografijos kursai bei iSleisti pirmieji vadovéliai.
1781 m. jkurta Gamtos moksly katedrg, kur déstytos gamtos moksly disciplinoms.

Topografijos ir geografijos plétros (XIX a. pirmoji pusé) laikotarpyje universitete jsteigta
Geodezijos katedra (1820). Jos darbuotojai parengé ir iSleido modernius to laikmecio
topografijos ir geodezijos vadovélius, vykdé geodezinius matavimus. Joachimo
Lelevelio déka Vilniaus universitete iSplétoti istorinés geografijos tyrimai, publikuoti
istoriniai Europos Sarmatijos Zemeélapiy rinkiniai. Tuo laikotarpiu universitete studijavo
ir dirbo ZymGs mokslui nusipelne zmonés: Ignotas Domeika, Juozapas Chodzka,
Jonas Sniadeckis, Stanislovas Bonifacas Jundzilas, Georgas Forsteris.

Klasikinés geografijos laikotarpis prasidéjo 1919 m., atkdrus Vilniaus Stepono Batoro
universitetg. Jame jsteigtos Etnologijos ir etnografijos (1924) ir Geografijos (1926)
katedros, Ryty Europos moksliniy tyrimy institutas (1930). Etnologijos ir etnografijos
katedros darbuotojai ir studentai organizavo etnografines ekspedicijas, kuriy metu
surinko unikalias kolekcijas, vykdé fotodokumentacijg. Ryty Europos moksliniy tyrimy
instituto darbuotojai vykdé ekonominius, kultGrinius, socialinius ir politinius tyrimus,
leido mokslinius Zurnalus: ,Vilniaus Ryty Europos moksliniy tyrimy instituto metrastis*
ir ,Balticoslavica®“.

Specializacinis (XX a. antroji pusé — XXI a. pradzia) geografijos raidos etapas prasidéjo
dar nepasibaigus Il Pasauliniam karui, kuomet darbg atnaujino Fizinés geografijos,
Kartografijos, Meteorologijos ir klimatologijos katedros. Pradedant S$eStuoju
deSimtmeciu, iSplétoti geografiniai Lietuvos teritorijos tyrimai, kurie davé pagrindg
formuotis atskiroms geografijos Sakoms ir |émé viso geografijos mokslo plétrg
Lietuvoje.

Padéka
Tyrimas atliktas gavus Ignoto Domeikos draugijos ir LMT projekto GEOGRIST parama.
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LietuviSkojo geografijos mokslo iStakos

Filomena Kavoliuté
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Vélyvas lietuviSkosios geografijos gimimas glaudZiai susijes su lietuviy tautos ir
valstybes istorija. 1925/26 m. geografija pradéta déstyti dviejuose Lietuvos
universiteto (jkurto 1922 m. Kaune, Vytauto Didziojo nuo 1930 m.) fakultetuose:
Teologijos ir Filosofijos bei Matematikos — Gamtos, kuriame atidaryta Geografijos ir
antropologijos katedra bei kabinetas. Pavadinimas nurodo, kad pasirinkta jau Simtmetj
plétojusis bendroji geografija su fizinés (gamtineés) ir visuomenés geografijos
kryptimis. Formavimosi pradzioje rySkis trys etapai, bet ne maziau svarbios
personalijos. Kitus mokslus baige, laisvon tévynén sugrjze tapo geografijos Sakiniy
moksly pradininkais. Sociologijg ir politikg Cikagoje studijaves, doktoratg Freiburge
apgynes K. PaksStas désto ir plétoja politine geografijg Filosofijos skyriuje. Sankt
Peterburgo karine jlry akademijg baiges T. Daukantas iSrenkamas vadovaulti
Geografijos ir antropologijos katedrai. Tai jy sidlymu pasirinkta bendrosios geografijos
kryptis. Odesoje fizikg — matematikg baiges K. SleZeviCius désto meteorologijg ir
vadovauja Geofizikos ir meteorologijos katedrai. InzZinerijg Maskvoje studijaves St.
Kolupaila vykdo hidrologinius tyrimus, vadovauja Hidrologijos ir hidraulikos katedrai
Statybos fakultete. Prie 1932 m. suvienytos katedros prisijungia VDU absolventai:
biologas K. Bieliukas, apgynes doktoratg iS limnologijos, habilitacija Prahoje ir
geografas, doktoratg i$ politinés geografijos Berlyne apgynes V. Viliamas. Neilgas, bet
labai sudétingas 1940-47 m. tarpsnis sutampa su kitu sunkiu valstybés laikotarpiu:
atgautoje istorinéje sostinéje lietuvisko Vilniaus universiteto atkdrimas, sovietiné
okupacija ir Il Pasaulinis karas. IS VDU | Vilniaus universitetg perkelta Geografijos
katedra susidareé su vyresniojo mokslinio personalo trGkumu. | aneksuotg Lietuvg iS
stazuotés negrjzo K. Pakstas, karo pabaigoje pasitraukia St. Kolupaila, V. Viliamas.
Greta K. Bieliuko, K. SleZeviciaus, trikstamiems dalykams déstyti kvieCiami patyre
mokytojai, geografijos vadovéliy autoriai P. Sinkinas, St. Tarvydas bei fizikas-
matematikas V. Chomskis. Dalindamiesi didziuliu krdviu, kartu su Meteorologijos ir
klimatologijos katedra, jau savarankiSkame Gamtos moksly fakultete 1947 m. iSleidzia
pirmg pokaringe laidg. Su iSskirtine paraiSka — lietuviy kalba parengtais dviejy
geografijos klasiky vadovéliais jzengia talentingasis A. Basalykas, véliau sukires
lietuviSkajg krastovaizdzio geografijos mokyklg. K. Kaus$yla jsijungia ] meteorologijos,
E Cervinskas - hidrologijos kryptj. V. Gudelis MA Geologijos ir geografijos institute
atveria jorotyrg, juos sekdama D. Galvydyté — dirvoZzemio geografijg. Visuomenés
geografijos kryptis sovietinio pokario sglygomis vakarietiSkoms paziGroms tapo
rizikinga. Se$to dedimtmedio viduryje $i mokslininky karta pradeda Lietuvos
geografijos plétotés etapa.

Apibendrinant galima teigti, kad LietuviSkoji geografijos mokykla gimeé ir iSaugo i$
sutelkty intelektualiniy lietuvisky pajégy, pradeéjusiy veiklg Lietuvos universitete Kaune
ir jg tesusiy bei plétojusiy lietuviSskame Vilniaus universitete. Nuo pat geografijos
mokslo Lietuvoje pradzios antropogeografiné kryptis iSliko ir iSsiplété. Geografija
jsitvirtino kaip visuomeneés ir gamtos moksly sanduroje iSrySkejanciy reiskiniy ir
procesy tyréja.

Padéka
Tyrimas atliktas gavus LMT projekto GEOGRIST parama.
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Dievas slypi detalése arba falsifikatoriy klaidos

Juraté Senvaitiené
Prano Gudyno restauravimo centras

Siandienos meno pasaulyje ir rinkoje $alia originaliy kariniy yra daugybé kopijy,
reprodukcijy, pastisy ir falsifikaty. Falsifikatai sgmoningai apibidinami kaip konkreciy
dailininky kdriniai, sitdlomi interesantams kaip autentiski ir originalis vieno ar kito
dailininko arba jy dirbtuviy paveikslai, nors taip is tikryjy néra.

Kiekvieno karinio meninés ir technologinés charakteristikos — medziagos, sandara,

atlikimo technika — yra nulemtos laikmecio. Taikant jvairius analizés metodus
atskleidziamos falsifikatoriy klaidos — pagrindiniai neoriginaliy ,kGriniy*“ pozymiai.
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Zemés gelmiy panaudojimo galimybés Lietuvoje XXI amziuje

Jurga Lazauskiené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Pastaraisiais metais Europos Sgjungoje (ES) formuojama politika, orientuota j tvary
gamtos iStekliy naudojimg, energetine nepriklausomybe ir klimato kaitos mazinimag.
Nauji ES teisés aktai numato priemones, skirtas uztikrinti strateginiy zaliavy tiekimg ir
plétoti Svarios energijos technologijas. Reglamentu (ES) 2024/1252 (Kritiniy zZaliavy
aktas) — siekiama uztikrinti patikima, diversifikuotg ir tvarig kritiniy Zaliavy tiekimo
grandine Europoje, mazinti priklausomybe nuo importo ir skatinti zaliavy gavyba,
perdirbimg bei pakartotinj naudojimg. Reglamentas (ES) 2024/1735 (Nulinio balanso
pramonés aktas) numato stiprinti Europos Sagjungos pramonés pajégumus kurti ir
gaminti nulinio balanso technologijas bei sudaryti palankias sglygas investicijoms |
strategines technologijas, badtinas klimatui neutraliai ekonomikai iki 2050 m.
Reglamentas (ES) 2024/1787, skirtas metano emisijy mazinimui, nustato reikalavimus
energetikos sektoriuje, ypac naftos, dujy ir angliy pramonéje, susijusius su emisijy
stebésena ir nuotékiy mazinimu.

Zemés gelmiy panaudojimo klausimai svarbis ir Europos Zaliojo kurso kontekste.
Europos Parlamento rezoliucijos projekte ,Deél visapusiSko Europos pozilrio |
energijos kaupimg“ (2019/2189(INI)) pabréZiama geologinio energijos saugojimo
potencialo svarba ir silloma valstybéms naréms jvertinti tokias galimybes. Europos
Komisijos dokumente ,Tvarios Europos karimas iki 2030 m.”“ akcentuojamas poreikis
pereiti nuo iSkastinio kuro prie atsinaujinanciy energijos Saltiniy ir siekti ekonomikos
dekarbonizacijos.

Lietuvoje Sie tikslai taip pat integruojami j strateginius dokumentus. Nacionaliniame
energetikos ir klimato srities veiksmy plane 2021-2030 m. numatyta iki 2030 m.
pasiekti 45 proc. atsinaujinan€iy energijos istekliy dalj galutiniame energijos
suvartojime. Lietuvos Respublikos teritorijos bendrojo plano sprendiniuose iki 2050 m.
tarp kity tiksly numatyta jvertinti Zemés gelmiy sandaros ir savybiy panaudojimo
galimybes energijos kaupimui ir saugojimui, jskaitant Silumos, SalCio, vandenilio,
gamtiniy dujy, anglies dioksido bei suspausto oro saugojimg. Jgyvendinat LRV 2025-
09-03 m. nutarimo Nr. 623 “Dél Reglamento (ES)2024/1252 jgyvendinimo® nuostatas
patvirtintas ,Lietuvos ypatingos svarbos Zaliavy ir ypatingos svarbos mineraly
parengtines zvalgybos 2026-2030 metais veiksmy planas.”

Nepaisant naujy Zzemés gelmiy panaudojimo krypc€iy, Lietuvoje ir toliau iSlieka aktualus
ir jprasty naudingujy iSkaseny (smélio, Zvyro, molio, klinties, dolomito, durpiy, naftos
ir kt.) ir Zemés gelmiy iStekliy (pvz. poZzeminio vandens) naudojimas. Naftos gavyba
Lietuvoje vykdoma nuo 1990 m., Siuo metu nafta iSgaunama i§ 11 sausumos telkiniy.
Lietuvos geologijos tarnybos prie Aplinkos ministerijos duomenimis, didziausias naftos
gavybos mastas buvo pasiektas 2002 metais, kai buvo iSgauta >550 tlkst. m*® naftos.
2024 m. Lietuvoje iSgauta 27,85 tukst. m* naftos, (apie 7 proc. maziau nei 2023 m).

Apibendrinant galima teigti, kad Zzemeés gelmiy panaudojimas Lietuvoje tampa vis
labiau susijes su energetikos transformacija ir klimato kaitos mazinimu. Tradicine
Zzemés gelmiy istekliy gavybg papildo naujos kryptys, tokios kaip geoterminés
energijos naudojimas, anglies dioksido bei vandenilio geologinis saugojimas.
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Elektroanalizés taikymas gyvenimo kokybés gerinimui

Rasa Pauliukaité!, Pamela Rivera', Justina Stonyté', Paulina Morkyté’,
Islam Hassan'!, Edita Voitechovi¢!, Dijana Belostudseva'!, Rita Rasiké?,

Gintaré Rimkuté?, Justina Gaidukevié?
"VMTI Fiziniy ir technologijos moksly centro Nanoinzinerijos skyrius
2Viilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Elektroanalizé yra palyginti greitas metodas daugelio analiCiy nustatymui, todél ji yra
perspektyvi ir gali bati minimizuojama. Dél Sios priezasties elektroanalizé arba
elektrocheminiai jutikliai gali bati integruojami j robotus, didesnius prietaisus ar
naudojami namuose gyvenimo kokybés kontrolei tiriant maiste, aplinkoje ar organizme
esancias analites. Vienas pirmyjy egzistuojanciy jutikliy yra gliukometras diabetikams.
Dabar tokiy jutikliy jau yra nemazai, tie patys gliukometrai yra nuolatinio veikimo ir
neinvaziniai, kuriami ir jvairts Kkiti.

Elektrocheminiai jutikliai kuriami masy grupeéje jau daugiau nei 15 mety ir taikomi tiek
maisto kokybés tyrimams, neurotransmiteriy nustatymui, sunkiyjy metaly aptikimui
tiek augaluose, tiek vandenyje, tiek prakaite. Kitaip tariant, tai yra elektrocheminiai
jutikliai gyvenimo kokybés uZztikrinimui. Be to, tokie jutikliai pradedami kurti ir
archeologiniy bandiniy analizei.

Visais atvejais svarbiausia yra jutiklio sudétis, nuo kurios ir priklauso jutiklio jautris ir

patikimumas. PraneSime bus pateikti pagrindiniai aspektai ir iSSUkiai su kuriais
susiduriame kuriant elektrocheminius jutiklius.
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Visa yra erdvéje: GIS ir kartografija tarpdisciplininiuose tyrimuose

Giedré Beconyté
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Geografinés informacinés sistemos (GIS) ir kartografija yra itin tarpdisciplininés sritys.
Jos jungia erdvinius duomenis, analitinius metodus ir vizualine komunikacijg. Erdviniy
duomeny ir Zemélapiy mokslas seniai perzengé geografijos ribas. Jo metodai tampa
vis svarbesne mokslo, vieSojo valdymo bei verslo sprendimy priémimo dalimi. GIS
leidzia erdviniu pagrindu susieti skirtingos kilmés duomenis, o kartografija suteikia
priemones S8ig informacijg strukttruotai ir suprantamai perteikti skirtingoms
auditorijoms.

Zemélapiai naudojami jvairiose mokslo srityse — nuo gamtos moksly iki socialiniy ir
humanitariniy tyrimy. Jie padeda analizuoti reiskiniy pasiskirstyma, rySius ir pokyc€ius
laike bei erdvéje. Valstybés sektoriuje GIS ir kartografiniai sprendimai taikomi teritorijy
planavimui, infrastruktlros valdymui, riziky vertinimui ir kriziy valdymui. Versle jie
naudojami rinky analizei, logistikos optimizavimui, klienty elgsenos tyrimams ir
strateginiam planavimui, suteikiant konkurencinj pranasumg duomenimis grjsty
sprendimy kontekste. Bet pagrindiné jy verté yra priemonés sujungti skirtingy tyrimy
sri€iy zinias ir atlikti sudétingy reiskiniy analize gaunant naujg kokybe.

Svarbig vietg tarpdisciplininiuose GIS tyrimuose uzima informatikos metodai ir sgsajos
su technologijos mokslais. Erdviniy duomeny gavyba, apdorojimas ir dalijimasis turi
neatsilikti nuo technologijy pazangos. Nuotoliniy tyrimy technologijos, jutikliy tinklai,
debesy kompiuterija ir atvirosios duomeny platformos dar labiau iSplecia GIS taikymo
galimybes ir skatina inovacijas.

Gamtos moksluose GIS tarpdiscipliniSkumas pasireiSkia per daugiakritering analize,
kuri naudojama klimatologijoje, ekologijoje, geologijoje, hidrologijoje ir aplinkotyroje,
siekiant suprasti gamtinius procesus, jy sgveikas ir poveikj aplinkai. Biomedicinoje
erdviné analizé padeda tirti ligy paplitimg, sveikatos paslaugy prieinamumag ir aplinkos
veiksniy jtakg visuomenés sveikatai. Socialiniuose moksluose GIS taikomas
demografiniams, ekonominiams ir urbanistiniams procesams analizuoti, o
humanitariniuose moksluose - istoriniy Zzemélapiy analizei, kultdrinio paveldo
tyrimams ir erdviniy naratyvy karimui.

Apibendrinant, geografinés informacijos mokslas Siandien kuria galingas jZvalgy
darymo priemones, kuriy déka atskleidZiami sudétingi erdviniai rySiai. Zemélapis kaip
niekad yra universali ir labai veiksminga komunikacijos priemoné, kuri padeda perteikti
Zinias ir daryti kokybiSkus sprendimus Siuolaikiniame, duomenimis grjstame pasaulyje.
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Antikoroziniy dazy karimas: chemija, formulé ir danga

Alma Boc€kuviené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Korozija yra vienas reikSmingiausiy metaliniy konstrukcijy ilgaamziSkumag ribojanciy
veiksniy, sukeliantis didelius ekonominius nuostolius ir saugumo rizikg jvairiose
pramonés srityse — nuo statybos ir transporto iki energetikos bei chemijos pramonés.
Siekiant sumazinti Sio proceso poveikj, kuriamos specialios apsauginés sistemos —
antikoroziniai dazai, kuriy sudétis ir veikimas grindziami chemijos bei medziagy
mokslo principais.

Antikoroziniy dazy kdrimas apima sistemingg formulés projektavimg, komponenty
tarpusavio suderinamumo analize ir eksploataciniy savybiy optimizavimg. Formulées
projektavimo etape parenkamas riSiklis, uztikrinantis sukibimg su metalo pavirSiumi ir
vientisos plévelés susidarymag, antikoroziniai pigmentai, suteikiantys aktyvig apsauga,
bei uzpildai ir funkciniai priedai, reguliuojantys mechanines, reologines ir chemines
savybes. Siekiant uZztikrinti reikiamg dangos efektyvumg, atliekami laboratoriniai
bandymai, kuriy metu nustatomas atsparumas drégmei, temperatlry svyravimams,
agresyvioms cheminéms terpéms bei mechaniniam poveikiui.

Kuriamos dangos gali veikti skirtingais apsaugos mechanizmais — sudarydamos fizinj
barjerg aplinkos veiksniams, pasyvindamos metalo pavirSiy arba uztikrindamos
katodine apsaugg. Todeél kirimo procese svarbus ne tik cheminés sudéties
parinkimas, bet ir sistemingas formulés optimizavimas, atsizvelgiant j numatomas
eksploatacines sglygas. Atsizvelgiama | tai, ar konstrukcija bus naudojama jarinéje,
pramoninéje ar vidaus aplinkoje, nes kiekviena jy kelia skirtingus reikalavimus dangos
atsparumui ir ilgaamziskumui.

Pastaraisiais metais antikoroziniy dazy kirimas vis labiau orientuojamas j inovatyvius
sprendimus. Taikant nanotechnologijas siekiama sumazinti dangy poringumg ir
padidinti jy mechaninj stiprumg, o savaime atsistatanCios sistemos su
mikrokapsulémis leidZia dangai reaguoti j mikrojtrikimus ir prailginti apsaugos trukme.
Taip pat diegiami zaliosios chemijos principai — kuriamos vandens pagrindo, maziau
toksiSkos formulés, atsisakant kenksmingy junginiy. Taigi antikoroziniy dazy karimas
apima ne tik cheminés sudéties analize, bet ir nuosekly projektavimo, bandymy bei
optimizavimo procesg, leidZiantj sukurti efektyvias, ilgaamzes ir aplinkai draugiSkas
apsaugos sistemas.
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Naujausi kvartero nuoguly kosmogeninio datavimo rezultatai —
pagrindas Lietuvos kvartero stratigrafijos schemos revizijai

Albertas Bitinas?, Michal Sujan’2, Aldona Damusyté?
"Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Gamtos tyrimy centras, Vilnius, Lietuva
2Comenius universitetas, Bratislava, Slovakija

3Lietuvos geologijos tarnyba, Vilnius, Lietuva

Lietuvos kvartero nuoguly tyrimuose susiduriame su problema — Siuo metu neturime
unifikuotos kvartero stratigrafijos schemos. Viena i$ pagrindiniy Salies geologiniy
tyrimy institucijy — Lietuvos geologijos tarnyba — vadovaujasi 2009 metais pasitvirtinta
Zinybine kvartero stratigrafijos schema. Tuo metu moksliniy institucijy tyréjai kuria ir
propaguoja ,asmenines” kvartero stratigrafijos schemas, kurios nelabai dera su
kitomis — skirtingose schemose biina skirtingas stratigrafiniy vienety kiekis, skiriasi Siy
vienety rangas bei jiems priskiriamas absoliutus amzius, schemos nevienareikSmiskai
koreliuojasi su gretimy valstybiy bei tarptautinémis stratigrafijos schemomis, ir pan.

Iki Siolei sudarant kvartero stratigrafijos schemas dazniausiai buvo vadovaujamasi
klimatostratigrafiniy principu, kuomet nuogulos suskirstomos | Salty (ledynmeciy,
stadialy, kriomery) bei Silty (tarpledynmeciy, tarpstadialy, termomery) laikotarpiy
stratigrafinius padalinius. Pagrindiniu tokio suskirstymo kriterijumi yra paleobotaniniy
tyrimy rezultatai, ir tik jy nesant — litostratigrafiniai kriterijai. TaCiau pastaruoju metu
stratigrafijos schemy sudarymo pagrindu vis dazniau tampa geochronologiniy tyrimy
rezultatai.

2024-2026 metais VMTI Gamtos tyrimy centras, vykdant podoktorantiros projektg
“CosmolLith”, finansuojamg pagal Europos Sajungos ekonomikos atgaivinimo ir
atsparumo didinimo priemone NextGenerationEU ,Naujosios kartos Lietuva® (Nr. 10-
036-T-0008), Lietuvos kvartero nuoguly datavimui pasitelké metodus, pagrjstus
kosmogeniniy nuklidy 26Al/"°Be ir '°Be/°Be tyrimy rezultatais. Tirtos seniausios
Lietuvoje kvartero periodo nuogulos, paplitusios PietryCiy Lietuvoje (tirtas greziniy
kernas), o taip pat Ryty Lietuvoje — atsidengianéios Daumanty, Slavés ir Vetygalos
atodangose bei AnyksCiy kvarcinio smélio karjere. Nuoguly datavimo bei paraleliai
atlikty litologiniy mikrostruktariniy tyrimy rezultatai leidZia teigti, kad PietryCiy Lietuvoje
aptiktos ir seniausio apledéjimo (Kalviy) reliktu laikytos nuogulos (morena) néra
ledyninés kilmés darinys, o tik purvo srauto (mudflow) suformuotas diamiktonas. Tad
kyla abejoniy ir dél stratigrafijos schemoje gretimai iSskirty Daumanty prieSledynmecio
bei Vindziany tarpledynmecio pagrjstumo. Nustatytas pastaryjy nuoguly absoliutus
amzius yra apie 1.00+£0.06 min. mety. AnykScCiy apylinkiy atodangose ir Anyksciy
kvarcinio smélio karjere datuoty ikiledynmetinio laikotarpio nuoguly vidurkinis amzius
yra apie 0,96+0,11 min. mety, nors iki Siol AnyksCiy kvarcinio smelio sluoksniai buvo
priskiriami neogeno periodui.

Gauti kosmogeninio datavimo rezultatai tiriant kvartero nuogulas Ryty bei PietrycCiy
Lietuvoje, o taipogi prieS keletg mety optiSkai stimuliuotos liuminescencijos (OSL)
metodu patikslintas kai kuriy Vakary Lietuvos virSutinio pleistoceno nuoguly amzius,
duoda gana rimtg pagrindg teigti, kad pribrendo laikas esminiam Lietuvos kvartero
stratigrafijos schemos atnaujinimui, galbat — ir vienos unifikuotos schemos sudarymui.
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Kompleksiniai klimato jvykiai rytinéje Baltijos juros regiono dalyje

Laurynas Klimavicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Sparciai vykstancios klimato kaitos kontekste daugéja jvairy ekstremaliy ory reiskiniy,
o pastaraisiais metais ypa¢ daug démesio skiriama kompleksiniams klimato jvykiams
(KK]). Tokie jvykiai iSskiriami, kai vienas reiSkinys sustiprina kito neigiamg
socioekonominj poveikj. Pagrindinis Sio darbo tikslas — jvertinti skirtingy KK]
pasikartojimo, trukmeés ir intensyvumo pokycius rytinéje Baltijos jaros regiono dalyje
1950-2022 metais bei sudaryti Siy charakteristiky prognozes iki XXI| a. pabaigos.

KK] jvertinti teritorijoje nuo 53,5° iki 59,5° S. pl. ir nuo 20° iki 28,5° r. ilg. Siekiant
identifikuoti skirtingus KK|] 1950-2022 mety laikotarpiu panaudoti kasdieniai ERA5
reanalizés duomenys, o pokyciai ateityje nustatyti naudojant penkiy skirtingy CMIP6
globalios cirkuliacijos modeliy dviejy SSP scenarijy (SSP2-4.5 ir SSP5-8.5)
duomenis, gautus i NASA NEX-GDDP-CMIP6 duomeny bazés. Prognozés
sudarytos 2081-2100 mety laikotarpiui. Bazinis laikotarpis — 1995-2014 metai.
Duomeny gardelés dydis 0,25° x 0,25°. Tyrimo metu jverti trys KK]: kompleksiniai
sausros ir kar$éio bangos jvykiai (KSK]), vélyvos pavasario $alnos (VPS) ir
kompleksiniai krituliy kiekio bei véjo greicio ekstremumai (KKVE).

KSK] nustatyti kai ir sausra, ir kars€io banga fiksuota tuo pat metu. Sausros
identifikuotos pasitelkus standartizuotg krituliy indeksg SPI, o kar$€io bangos —
apskaiCiavus maksimalios paros oro temperatiros 90-to percentilio vertes. Nustatyta,
kad per 1950-2022 mety laikotarpj dieny, kai buvo fiksuotas KSK], skai€ius iSaugo
73% gardeliy. Vis délto, pokyc€iai nedideli ir statistiSkai reikSmingi (kai p < 0,05) tik 1,9
% tyrimo teritorijos. Prognozuojama, kad 2081-2100 metais per metus bus fiksuojama
1-5 dienomis (SSP2-4.5) ir 6-18 dieny (SSP5-8.5) daugiau KSK] nei baziniu
laikotarpiu.

VPS identifikuota jei atitinkamoje gardeléje paskutiné pavasario $alna (kai minimali
paros oro temperatura nukrinta Zzemiau 0 °C) fiksuota véliau nei vegetacijos sezono
pradzia. 1950-2022 mety laikotarpiu VPS skaigius iSaugo 85,9 % teritorijos, tadiau
statistiskai reikdmingai (kai p < 0,05) — tik 30 % gardeliy. VPS prognozés ateityje
nepasizymi viena tendencija — dalis darbe naudojamy modeliy numato Siy jvykiy
skaiCiaus dideéjima, kiti mazéjima.

KKVE atitinkamoje gardeléje nustatyti, jei tg pacig dieng ir krituliy kiekis, ir maksimalus
paros véjo greitis virSijo 98-to percentilio reikSmes. Per 73 mety laikotarp] KKVE
skaicius iSaugo 70,2 % gardeliy. Pokyciai statistikai reikSmingi (kai p < 0,05) 21,7 %
gardeliy. XXI a. pabaigoje KKVE skaicius lyginant su 1995-2014 mety laikotarpiu
turéty iSaugti daugiau nei puséje tyrimo teritorijos. Prognozuojama, kad 2081-2100
metais susidarys vidutiniSskai 1,4-5,4 (SSP2-4.5) ir 1,7-9,0 (SSP5-8.5) KKVE
daugiau nei baziniu laikotarpiu.
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Lydyty drusky sintezé: pagrindai ir neorganiniy medziagy gavimas

Dovydas Karoblis!, Aleksej Zarkov', Tomas Murauskas’, Agné Kizalaité', Salah

Eddin El Jamal?, Sarah Stoll?, Aivaras Kareiva'

"Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Georgetown universitetas (JAV), Chemijos katedra

Kietafazé sintezé yra vienas i§ seniausiy ir vis dar placiai taikomy neorganiniy
medZziagy gavimo metody. Pagrindiniai Sio metodo privalumai yra paprastumas, kai
pradinés medziagos sumaiSomos ir iSkaitinamos aukstoje temperatiaroje, ir pradiniy
medZziagy prieinamumas. Taciau norint gauti galutinj junginj, yra reikalinga auksta
kaitinimo temperatura ir ilgas kaitinimo laikas. Be to, daznu atveju gaunami
nesureagave reakcijy miSiniai ir dél to atliekamas antras kaitinimo etapas, kas
prailgina reakcijos laikg ir energijos sgnaudas. Tokie trGkumai gali bdati
kompensuojami, jeigu | reakcijos miSinj pridedame neorganiniy drusky, kurios
reakcijos metu i$silydo, kas palengvina pradiniy jony difuzijg bei sumazina reakcijos
temperatirg ir kaitinimo laikg. Toks medziagy gavimo budas yra vadinamas lydyty
drusky sinteze ir gali bati taikomas jvairiy neorganiniy medziagy paruoSimui.

KeiCiant jvairius sintezés parametrus, tokius kaip pradiniy ar naudojamy drusky
prigimtis, santykis tarp pradiniy medziagy ir drusky, kaitinimo trukmé ir temperatira,
galima gauti ne tik skirtingos formos daleles, taciau ir skirtingy kristaliniy struktdry
fazes. Siame darbe $is metodas buvo pritaikytas gauti tris skirtingas Y-Mn-O sistemos
fazes, kaip YMnOs, turintj arba ortorombine, arba heksagonine struktiras, ir Y2Mn207
pirochlorg. Optimalios sintezés sglygos buvo pritaikytos gauti ir R2Mn207 (kur R — Ho-
Lu) junginius atmosferos slégyje, nors anksciau Sios medziagos buvo gaunamos
naudojant aukstg slég;.

Siame tyrime taip pat buvo tirtas Ruddlesden-Popper struktiiros perovskity gavimas,
naudojant lydyty drusky sintezés metodg. Naudojant NaCl ir KCI drusky miSinj,
sékmingai pavyko gauti Ca2MnO4 faze, o CaMnOs3, CasMn207 ir CasMn3O10 junginiai
turéjo skirtingg kiekj jvairiy priemaisy. Visiems junginiams buvo istirtos struktarines,
morfologinés bei magnetinés savybés.
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Priekrantés sékliy morfologijos ir protrikio sroviy rysys Lietuvos
Baltijos juros priekrantéje

Rasa Janusaité'?, Laurynas Jukna'
"Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas
2Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Gamtos tyrimy centras, Geoaplinkos tyrimy laboratorija

Protrikio srovés — stiprus, juros link nukreipti vandens srautai, badingi bangy
skalaujamy jary ir vandenyny gozos zonoms. Jos yra viena pagrindiniy poilsiautojy
skendimo jaroje priezasciy ir kasmet nusine$a Simtus gyvybiy pasaulyje. Protrikio
sroves sukelia vandens lygio gradientai, nulemti netolygios bangy goZzos ties iSilgai
kranto besikaitaliojanCiais seékliy ragais ir jlankomis. Palankiausios sglygos Siy
morfologiniy elementy formavimuisi ir protrikio sroviy pasireiSkimui yra, kai krantg
pasiekia nedidelés-vidutinés energijos statmenos krantui bangos. Dél Lietuvos Baltijos
joros krante dazniausiai pasitaikangiy vakariniy (V, PV, SV) krypéiy bangy ir
vyraujancios Siaurés-piety krypties kranto orientacijos tokios sglygos Cia yra daznos.
Taciau dél sudétingy matavimo metody Lietuvos Baltijos jaros priekrantéje protrukio
srovés yra mazai istirtos. Sio tyrimo tikslas — nustatyti protriikio sroviy susidarymui
palankius kranto ruozus Lietuvos Baltijos jaros priekrantéje, remiantis sékliy
morfologinémis ypatybémis 2017-2024 m., ir jvertinti protrikio sroviy ypatybes
identifikuotuose jy pasireiSkimo karstuosiuose taskuose.

Priekrantés sékliy morfologiniams bruozams jvertinti buvo naudojami 2017-2024 m.
.PlanetScope” palydoviniai vaizdai (3 m). Skirtingy daty vaizduose buvo
identifikuojamos ir taskais zymimos sékliy ragus skiriancios jlankos — protrikio sroviy
kanalai. Remiantis Siy jlanky pasikartojimo dazniu, tankiu ir morfologinio iSsivystymo
laipsniu, buvo skiriamos protrkio sroviy pasireikimo vietos. Sesiose i$ identifikuoty
viety 2024 m. geguze—rugséjj vykdytos penkios ekspedicijos, kuriy metu buvo sekama
protrakio sroviy judéjimo trajektorija ir greitis, panaudojant 12 specialios konstrukcijos
pladury su GPS imtuvais.

Nustatyta, kad 2017—-2024 m. sékliy ragy ir jlanky sistemos, rodancios protrikio sroviy
pasireiSkimg, buvo budingos beveik visai Lietuvos Baltijos juros priekrantei, iSskyrus
trumpus klify ruoZus ties Karkle ir Saipiais. Zemyniniame krante didZiausias $iy
sistemy skaiCius buvo budingas priekrantés ruozams ties Melnrage-Giruliais, pie€iau
Nemirsetos rago bei Sventosios uosto ir ties Bitinge. Kurdiy nerijoje labiausiai
iSvysciusios ir dazniausios sékliy ragy bei jlanky sistemos buvo budingos Smiltynés-
Juodkrantés ruozui, o Juodkrantés-Nidos ruoze jy pasireiSkimo daznis ir iSsivystymo
laipsnis mazéjo piety kryptimi. Tyrimo rezultatai rodo, jog pavasarj—vasarg sekliy ragy
bei jlanky sistemos vystési palaipsniui, o didZiausias jy iSsivystymo laipsnis ir skaiCius
visais analizuotais metais buvo pasiektas rugpjut;.

Identifikuotose sékliy ragy ir jlanky vietose atlikus protrikio sroviy matavimus,
uzfiksuoti 282 Siy sroviy pasireiSkimo atvejai. Jy metu stebétas dvejopo pobldzio
protrikio sroviy judéjimas: greitas, nukreiptas juros link (27% atvejy) ir sukdrinio
poblUdZio judéjimas (73% atvejy). UZfiksuotas momentinis protrikio sroviy greitis
sieké iki 1,6 m/s. Atlikty matavimu metu buvo stebimos ne tik protrikio, bet ir
meandruojancios bei iSilginés jaros priekrantés srovés. Atlikti tyrimai sukuria prielaidas
tolesniam priekrantés sékliy ragy bei jlanky morfologiniy ypatybiy ir protrikio sroviy
sgveikos vertinimui bei modeliavimui.
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Polipirolo panaudojimas odos pavirsiaus elektrinio laidumo
didinimui

Povilas Virbickas'?3, Sebastian Bjorklund?, Skaidre Jankovskaja2, Emelie

Nilsson?, Ausra ValiGiniené'3, Johan Engblom?, Tautgirdas Ruzgas?
"Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

2Malmeés universiteto Biomedicinos moksly departamentas

SFiziniy ir technologiniy moksly centras

Odos pavirsinio sluoksnio stratum corneum (SC) elektrinio laidumo didinimas taikant
laidzius polimerus yra aktualus derminiu jutikliy vystymui bei kontroliuojamos vaisty
pernasos per odg techniky, tokiy kaip elektroporacija, efektyvumo gerinimui. Vystant
derminius jutiklius, elektrai laidis polimerai gali bati panaudojami gerinant srovés
perdava per oda, o laidziy polimery panaudojimas elektroporacijoje remiasi pagerintu
elektriniu kontaktu tarp odos ir SC, taip pagerinant elektros indukuoty pory, pro kurias
perneSamos farmacinés medziagos, susidarymo nasSumg. Vis délto, odos
modifikavimo laidZiais polimerais tyrimai in vivo neretai limituojami toksiSkos
monomery prigimties, apsunkinant bioelektronikos mokslo plétrg.

Siame darbe pristatoma Franzo difuzijos celés panaudojimu paremta odos
modifikacijos elektrai laidZiu polimeru — polipirolu (PPy) — strategija in vitro. 500 ym
storio kiaulés ausies odos membrana buvo patalpinta tarp 2 tirpaly: pirolo (i§ derminés
membranos puses) ir gelezies(lll) chlorido (i§ SC pusés). 24 valandas trukusio
eksperimento metu buvo suformuota PPy danga SC pavirSiuje, o Rentgeno spinduliy
difrakcijos tyrimai parodé, kad PPy galimai susiformuoja ir SC sluoksnio viduje.
Elektrocheminio impedanso spektroskopijos tyrimai parodé, kad PPy modifikacija
padidina SC elektrinj laidumg ~6 kartus, parodant didelj PPy modifikacijos potencialg
bioelektronikoje. Kiek zinoma, tai pirmasis tyrimas, leides padidinti SC laidumg dél
PPy panaudojimo. Be to, tikimasi, kad Siame darbe pademonstruota Franzo celés
panaudojimu paremta odos modifikavimo laidziais polimerais technika bus naudinga
tiriant ir kity laidziy polimery potencialig odos laidumo didinimui, prie$ pritaikant Siuos
polimerus in vivo naudojant sudétingesnes technikas, tokias, kaip tatuiruotés tipo
injekcijos.
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Inovatyvi biojvykiy analizé: LIBS ir Bajeso metody integracija
Mulde jvykio tyrimuose

Simona Rinkevigiaté!, Zygintas Dabulis?, Gintaré LukoSevi¢iaté!, Liudas
Daumantas', Ona Balachninaité?

" Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

2 Viilniaus universiteto Fizikos fakulteto Lazeriniy tyrimy centras

SilUro laikotarpiui badingi reik8mingi biojvykiai, pasireiSkiantys rySkiais biotos jvairovés
ir gausos pokyciais. Paleontologiniuose duomenyse S$ie procesai identifikuojami
remiantis organizmy jvairovés ir gausos svyravimais, stabiliyjy izotopy bei cheminiy
elementy anomalijomis. Nepaisant to, Siy pokycCiy priezastiniai mechanizmai islieka
nepakankamai istirti. Vienas i$ reikSmingiausiy intervaly siliro periode yra Mulde
biojvykis, kurio interpretacijos literatiroje yra nevienareikSmés del skirtingy
metodologiniy prieigy, duomeny skiriamosios gebos ir kompleksiniy tyrimy tradkumo.
Vykdomu projektu siekiama patikslinti Mulde jvykio interpretacijg, iSplésti aukStos
rezoliucijos paleontologine ostrakody duomeny baze geografiniu aspektu ir jvertinti Sio
biojvykio mechanizmag, taikant lazeriu indukuotos plazmos spektroskopijg (LIBS) bei
Bajeso statistinius metodus.

Tyrimams skirti éminiai surinkti iS Géluva-118 grezinio vidurio Lietuvoje ir keturiy
atodangy Gotlando saloje (Svedija). Kiekybiné ostrakody bendrijy analizé Mulde
jvykio intervale leido gauti didelés skiriamosios gebos (<10 tokst. mety) duomenis,
atskleidziancCius Sio jvykio poveikj ostrakody faunai kity sildro biojvykiy ir ilgalaikiy
ekologiniy tendencijy kontekste. Taikant binarinio segmentavimo algoritmag
(Daumantas & Spiridonov, 2024), nustatyta Mulde jvykio struktdra ir bendrijy pokyciy
dinamika vidurinio homerio laikotarpiu: iSskirti penki etapai — prieSjvykiné fazé, gridtis
(50 tdkst. m), maksimalus stresas (120 tikst. m), atsigavimas (80 tikst. m) ir pojvykiné
fazé. Apskaiciuota, kad bendra Mulde jvykio trukmeé sieké apie 260 tukst. mety.

Ostrakody karapaksy cheminé sudétis plaCiai taikoma paleoaplinkos
rekonstrukcijoms, ypac€ vertinant Mg/Ca ir Sr/Ca santykius, susijusius su vandens
temperatdros ir druskingumo pokyciais. Nors jprasti geocheminés analizés metodai
pasizymi dideliu tikslumu, jie yra brangds, laikui imls ir destruktyvis. Siame tyrime
taikomas femtosekundinis LIBS metodas leidZia greitai ir minimaliai destruktyviai
nustatyti chemine sudétj, kartu sumazinant analizés kastus (Harmon et al., 2005).
Preliminards rezultatai rodo ryskius Mg/Ca ir Sr/Ca santykiy skirtumus tarp tirty fosilijy
ir jas supancios uolienos, taip pat patvirtina LIBS metodo potencialg geocheminiams
ir paleoaplinkos tyrimams.

Padéka
Tyrimas finansuojamas VU MSF projekto IéSomis (Nr. MSF-JM-11/2025).
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Nuo chemijos iki endodontologijos: hidrauliniai kalcio silikatiniai
uzpildai
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Hidrauliniai kalcio silikatiniai (HKS) uzpildai — itin plaCiai danty Sakny kanaly pildyme
naudojamos ir aukso standartu Siuolaikinéje endodontologijoje laikomos medZziagos.
Nors HKS uZpildai pasiZzymi puikiu biosuderinamumu ir biologiniu aktyvumu, klinikinis
Siy uzpildy naudojimas ilgiau nei deSimtmetj iSrySkino tam tikrus jy trikumus —
santykinai didelj tirpumg ir porétuma, ilgg kietéjimg bei ribotg ir trumpalaikj
antimikrobinj aktyvumg, kas gali tapti vienu pagrindiniy endodontinio gydymo
nesékmes veiksniy. Dél Sios prieZasties endodontologijos mokslo srityje vis daugiau
demesio skiriama jvairiems junginiams ir dalelems, kurios pagerinty Siy uzpildy
antimikrobinj aktyvuma bei fiziko-chemines savybes.

Sidabro nanodaleliy plataus spektro antimikrobinis aktyvumas jau zinomas ir
moksliSkai patvirtintas seniai, taCiau duomeny apie itin mazo dydzio sidabro daleliy
jjungimg | HKS uzpildy sudétj kol kas nebuvo publikuota. Taip pat netirtas poli[2-
(metakriloiloksietil)trimetilamonio chlorido] (PMETAC) pritaikomumas odontologijoje,
nors Sio polimero antimikrobinés savybés buvo pastebétos kity mokslo sriciy
tyrimuose. Kartu atsizvelgiant | mokslinéje literatlroje esancius jrodymus, kad
hidroksiapatito jjungimas gali pagerinti jvairiy odontologiniy uzZpildy fiziko-chemines
bei remineralizacines savybes, vienas pagrindiniy kliniSkai naudojamy HKS uzpildy
buvo modifikuotas hidroksiapatitu, pPMETAC ir sidabro nanodalelémis.

Atlikty tyrimy rezultatai parodé, kad HKS uzpildy modifikacijai optimaliausia naudoti
10% hidroksiapatito — uZpildai su 10% hidroksiapatito pasizyméjo reikSmingai
mazesniu tirpumu ir porétumu, greitesniu kietéjimu bei didesniu atsparumu spaudimo
jégoms, lyginant su nemodifikuotu HKS uzpildu. Papildomas pMETAC ir sidabro
nanodaleliy jjungimas j HKS uzpildy sudétj reikSmingai pagerino uzpildy antimikrobinj
aktyvumg prie$ pagrindinius endodontiniy ligy patogenus — Enterococcus faecalis,
Staphylococcus aureus ir Candida albicans, be jokios neigiamos jtakos uzpildy fiziko-
cheminéms savybéms. Tyrimu metu taip pat pastebéta, kad nors sidabro nanodalelés
pasizymi kur kas geresniu antibakteriniu poveikiu nei pMETAC, Sis polimeras batinas
norint stabilizuoti sidabro nanodaleles ir iSvengty jy aglomeracijos.

Visi Sie pirmuyjy tyrimy rezultatai rodo, kad trijy komponenty — hidroksiapatito, pPMETAC
ir sidabro nanodaleliy — jjungimas j HKS uzpildy sudétj leidzia pagerinti Siy Sakny
kanaly pildymui skirty medziagy savybes ir sukurti funkcionaliai subalansuotg uzpilda,
galintj potencialiai didinti endodontinio gydymo prognozuojamumg bei bendrg gydymo
efektyvuma.
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Teritorijy diferencijavimo eksperimentai, remiantis detaliais
geografiniais duomenimis

Kostas Gruzas
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Detalis geografiniai duomenys vis dazniau taikomi erdvinéje analizéje, taciau teritorijy
diferencijavimas dazniausiai atliekamas, remiantis formaliais administraciniais
vienetais ir iS anksto j juos agreguotais statistiniais rodikliais. Tokia praktika riboja
galimybes lanksCiai apibrézti analizuojamus teritorinius vienetus ir jvertinti realy
uzstatymo bei funkciniy charakteristiky pasiskirstymag erdvéje. Sio tyrimo tikslas —
atlikti teritorijy diferencijavimo eksperimentus, remiantis detaliais geografiniais
duomenimis.

Tyrime naudoti tik atviri duomeny rinkiniai — Georeferencinio pagrindo kadastro
pastaty duomenys, Nekilnojamojo turto registro duomenys apie pastatus, Lietuvos
gyventojy ir busty suraSymo duomenys, vietos vienetai, statybos leidimai iS IS
.Infostatyba“ bei uzstatyty teritorijy (kvartaly) ribos, suformuotos Statybos sektoriaus
vystymo agentiros. Remiantis Siais duomenimis buvo apskai€iuoti nauji rodikliai,
apibddinantys pastaty morfologijg (vidutinis pastaty plotas ir perimetras), uzstatymo
struktarg (vienbuciy, dvibuciy ir daugiabuciy santykis), paslaugy koncentracija,
gyventojy tankj ir teritorijy plétrg. SkaiCiavimai atlikti tiesiogiai naudojant detalius
geografinius objektus, vengiant iSankstinio duomeny agregavimo j administracinius
vienetus.

Teritorijy diferencijavimui taikyta daugiamaté klasteriné analizé (K-means algoritmas),
prie$ tai rodiklius normalizavus logaritmine transformacija. Atlikti eksperimentai su
skirtingais klasteriy skaiciais, optimaly jy skai€iy vertinant pagal Pseudo-F statistika.
Analizé taikyta tiek visoms Lietuvos uZstatytoms teritorijoms, tiek gyvenvietéms kaip
stambesniems teritoriniams vienetams.

Gauti rezultatai parodé, kad naudojant detalius geografinius duomenis galima aiskiai
atskirti tankiai urbanizuotas teritorijas, pramonines zonas, skirtingo intensyvumo
individualiy namy kvartalus bei pereinamojo pobudzio teritorijas. Taip pat nustatyta,
kad dalis gyvenviecCiy, ypac didziyjy miesty aplinkoje, pagal uzstatymo ir funkcines
charakteristikas gali bati traktuojami kaip miestai. Tyrimas atskleidzia, jog detaliy
geografiniy duomeny ir inovatyviy GIS analizés metody taikymas leidZia lankscCiau ir
detaliau diferencijuoti teritorijas. Atliekant tolimesne analize dél optimalaus kriterijy
parinkimo bei taikant skirtingus klasterizavimo/rajonavimo metodus, tikétina, galima
sudaryti tikslesne, optimalesne ir duomenis grjstg Lietuvos teritorijy diferencijavimo
metodika.
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Elektrocheminiai biologiniai jutikliai ir jy tobulinimas panaudojant
jvairias nanostruktiras

Benediktas Brasitiinas, Anton Popov, Almira Ramanaviciené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos instituto Nanotechnologijy ir
medZziagotyros centras

Siuolaikiniy biologiniy jutikliy kdrimui yra pladiai taikomos jvairios nanotechnologijy
mokslo sritys. Nanomedziagos pasizymi dideliu pavirSiaus ploto ir tdrio santykiu ir,
priklausomai nuo medziagos, pasizymi iSskirtinémis elektrinémis ar optinémis
savybémis. Be to, Sias nanomedziagy savybes taip pat galima papildomai kontroliuoti
keiCiant nanostruktary dydj, morfologijg, ar modifikuojant jy pavirSiy. Nanodaleliy
integravimas | biologiniy jutikliy strukttirg gali reikSmingai pagerinti jy jautrumg bei
patikimuma, taip sudarant galimybes pasiekti nuolat augancius diagnostikos srities
poreikius.

Elektrocheminiai biologiniai jutikliai pasizymi dideliu jautrumu bei plaCiu analités
koncentracijos nustatymo intervalu. Taip pat Siuos jutiklius lengva miniatitrizuoti, jy
gamybos sgnaudos nedidelés, o kompaktiSka signalo registravimo jranga gali bati
patogiai pritaikoma tyrimams uz laboratorijos riby. Dél Siy prieZasciy vienas placiausiai
paplitusiy ir kliniSkai reikSmingiausiy biologiniy jutikliy yra elektrocheminiu principu
veikiantis gliukozés jutiklis. Be gliukozés nustatymo sistemy, reikSmingg vietg
elektrocheminiy biologiniy jutikliy srityje uzima ir imuniniai jutikliai.

Dabartine pazangg elektrocheminiy biologiniy jutikliy kGrimo srityje daugiausia Iéme
vis sudétingesniy nanostruktiry kompozity sintezé ir taikymas, siekiant pagerinti
jutikliy elektrines savybes. Nanostruktiros taikomos tiek elektrodo pavirSiaus
modifikavimui, tiek biologiniy komponenty Zyméjimui. Siame tyrime pristatoma kaip
skirtingos morfologijos aukso nanostruktiros, naujoviskos ,MXene“ medziagos, cinko
oksidas, bei aukso nanostruktary ir berlyno mélio kompozitas yra taikomi
elektrocheminiy biologiniy jutikliy tobulinimui. Apzvelgiamos skirtingos elektrody
charakterizavimo ir modifikavimo nanostruktiromis galimybés.
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High-Performance NiCo/Cu Bifunctional Electrocatalysts for
Alkaline Overall Water Splitting

Huma Amber, Gitana Valeckyté, Zita Sukackiené, Loreta Tamasauskaité-

Tamasianaité, Eugenijus Norkus
Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Department of Catalysis

Water splitting is regarded as a sustainable, economical, and eco-friendly method of
producing hydrogen fuel. This ideal energy carrier exhibits ultrahigh energy density
and the potential to replace fossil fuels. However, the practical implementation of this
process is limited by the sluggish kinetics and high overpotentials of both the hydrogen
evolution reaction (HER) and the oxygen evolution reaction (OER). The development
of bifunctional, earth-abundant, and non-precious metal electrocatalysts capable of
efficiently driving both HER and OER in alkaline media provides a promising approach
to enhance overall water splitting, reduce energy losses, and enable economically
viable hydrogen production. In this study, nickel-cobalt (NiCo) bifunctional
electrocatalysts were fabricated via a facile electroless deposition method on copper
(Cu) substrates, resulting in a cost-effective, highly conductive, and robust platform.
In order to determine the impact of composition on catalytic performance, a series of
NiCo catalysts with varying cobalt contents (4, 10, 20, 50, and 80 wt.%) was prepared,
allowing for a comprehensive evaluation of the relationship between composition and
activity. The electrocatalysts were thoroughly characterized via a range of analytical
techniques, including scanning electron microscopy (SEM), energy-dispersive X-ray
spectroscopy (EDS), X-ray diffraction (XRD), X-ray photoelectron spectroscopy
(XPS), and inductively coupled plasma optical emission spectroscopy (ICP-OES).
These detailed analyses offer comprehensive insights into the surface morphology,
crystal structure, and elemental distribution of the catalysts. The electrocatalytic
performance of the NiCo electrocatalysts was evaluated in 1.0 M KOH using a two-
electrode configuration.

Amongst all the compositions studied, the NiCo catalyst with 50 wt.% Co (NisoCos0)
demonstrated the most effective bifunctional activity for overall water splitting (OWS).
It is noteworthy that when NisoCoso was utilized as both the anode and cathode, the
system exhibited OWS at a cell voltage of 1.62 V, achieving a current density of 10
mA cm2. The enhanced performance of NisoCoso is attributed to the synergistic effect
of Ni and Co, which has been demonstrated to enhance redox activity, optimize the
adsorption energies of reaction intermediates, and facilitate efficient charge transfer
during both HER and OER. This study proposes a rational and viable approach for the
development of cost-effective bifunctional electrocatalysts for OWS. The findings
indicate that the synergistic combination of compositional engineering, facile
electroless synthesis, and comprehensive characterisation leads to enhanced
catalytic performance, providing a promising alternative to noble-metal-based systems
for sustainable hydrogen production.
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Development of Molecularly Imprinted Polypyrrole for Methylene
Blue Recognition

Raimonda Boguzaité!, Vilma Ratautaité!, Greta Zvirzdiné', Ariinas

Ramanavié¢ius'-2

'Department of Nanotechnology, State Research Institute Center for Physical Sciences and
Technology (FTMC)

2Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Lithuania

Molecularly imprinted polymers (MIPs) are synthetic materials designed to selectively
detect specific target molecules. Now, artificial recognition materials designed to
simulate natural binding processes are widely explored topic in modern sensor
research.

In regard to the materials implemented in MIP-based sensor design, conducting
polymers such as polypyrrole (Ppy) play an important role. Polypyrrole is widely
applied in sensor fabrication due to its electrical conductivity, chemical stability, and
ability to form uniform coatings on conductive substrates. In the present study, Ppy
was employed to form thin layers on indium tin oxide (ITO) electrodes, providing a
suitable platform for molecular imprinting.

Methylene blue (MB) is a phenothiazine dye widely used in textile processing as well
as clinical practice. Despite its electroactive properties and redox activity, there may
also be potential risks to human health and the environment.

This recent study focused on the development and evaluation of molecularly imprinted
polypyrrole layers for methylene blue recognition. Different deposition conditions were
investigated to assess their influence on layer thickness and mechanical durability.
This study aimed to prepare both molecularly imprinted and non-imprinted polymer
coatings onto the working electrodes for comparative analysis. The resulting layers
were characterized using potential pulse chronoamperometry and cyclic voltammetry
to evaluate their electrochemical behavior and stability. The results demonstrate that
polypyrrole-based MIPs incorporating methylene blue imprints can serve as a
promising platform for the development of sensors sensitive to MB.
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Klimato kaita ir miesto medziai: galimi medziy rusiy sudéties
pokyciai Vilniaus mieste

Liepa Bucinskaité, Justina Kapilovaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Klimato kaita reikSmingai veikia medziy rusiy paplitimg. Urbanizuotose teritorijose
medziai teikia svarbias ekosistemines paslaugas — reguliuoja mikroklimatg ir vandens
apytaka, mazina oro tarSg, suteikia vésinamajj poveikj bei prisideda prie Zmoniy fizinés
ir emocinés gerovés. Todeél svarbu jvertinti, kaip ateityje gali kisti Vilniaus miesto
Zeldiniy rasiné sudétis. Sio tyrimo tikslas — nustatyti klimato kaitos poveikj medziy
rasims, galinCioms augti Vilniaus mieste, ir jvertinti, kurios i$ Siuo metu auganciy rasiy
iSliks atsparios prognozuojamiems klimato saglygy pokycCiams, o kurioms jie taps
nepalankus.

Siame tyrime, remiantis 1995-2024 m. stebéjimy duomenimis ir CMIP6 MPI-ESM1-2-
LR modelio 2071-2100 m. laikotarpio projekcijomis pagal SSP2-4.5 ir SSP5-8.5
scenarijus, nustatyta Vilniaus miesto vidutiné metiné oro temperatara (°C), krituliy
kiekis (mm), sausiausio ménesio krituliy kiekio suma (mm) ir sezoninis krituliy kiekio
pasiskirstymas. MPI-ESM1-2-LR modelis pasirinktas dél patikimo Siaurés Atlanto
regiono cirkuliacijos procesy, reikSmingai veikianCiy Baltijos regiono klimata,
modeliavimo. Taip pat surinkti duomenys apie 2025 m. Vilniaus mieste inventorizuotas
medziy rasis, jy optimalias gyvavimo salygas ir rizikos veiksnius bei rasiy tolerancijos
ribas. Klimato rodikliai palyginti su rasiy optimaliomis augimo sglygomis, atsizvelgiant
j jy jautrumg temperataros ir drégmeés pokyc€iams.

Nustatyta, jog 1995-2024 m. Vilniaus miesto metiné oro temperatira sparciai kilo,
vidutiné metiné oro temperatira buvo 7,4 °C, vidutinis metinis krituliy kiekis 676,1 mm,
sausiausi ménesiai buvo kovas (krituliy suma 40,0 mm) ir balandis (36,1 mm), krituliy
kiekio sezoninis pasiskirstymas Sl = 0,25. Sie rodikliai atitiko daugelio inventorizuoty
medziy rasiy optimalias sglygas, taCiau nelabai tiko maumedziams, paprastiesiems
SermukS$niams, paprastiesiems uosiams. Pagal SSP2-4.5 klimato scenarijaus
prognozes 2071-2100 m. laikotarpiu vidutiné metiné oro temperatira bus apie 9,5 °C,
vidutinis metinis krituliy kiekis apie 669,1 mm, o sausiausias ménesis prognozuojamas
rugpjatis (50,1 mm). Krituliy kiekio sezoninis pasiskirstymas Sl = 0,21. Vidutiné metiné
oro temperatira bus per auksta paprastajai eglei, maumedziui, mazalapei liepai,
baltajai tuopai ir paprastajam SermuksSniui, vidutinis metinis krituliy kiekis bus per
didelis baltajai tuopai ir kalninei guobai, o sausiausio meénesio krituliy kiekio suma bus
per maza maumedziui, juodalksniui, uosialapiui klevui ar vélyvajai ievai. Pagal SSP5-
8.5 scenarijy 2071-2100 m. laikotarpiu vidutiné metiné oro temperatira bus apie 11,3
°C, vidutinis metinis krituliy kiekis apie 607,3 mm, sausiausias ménesis
prognozuojamas rugpjatis (32,5 mm), krituliy kiekio sezoninis pasiskirstymas Sl =
0,28. Vilniaus mieste augan€ioms medziy rasims vidutiné metiné oro temperattra bus
per auksta, o krituliy kiekis per mazas (ypa¢ maumedziui, paprastajam Sermuksniui,
juodalksniui, paprastajam uosiui ir vélyvajai ievai). Remiantis klimato scenarijais
daugeliui Vilniuje auganciy medziy rusiy ateities klimatas gali tapti netinkamas, todél
batini tolimesni tyrimai ir sprendimy paieska.
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Sidabro vitlokito sintezé tirpinimo-nusodinimo metodu

v -

Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Keramikinés medZziagos, konkreciai kalcio fosfatai (KF), placiai nagrinéjamos todél,
kad jy sandara yra artima zinduoliy kietyjy audiniy mineralinei fazei, o jy bioaktyvus
pavirSius skatina kaulo regeneracijg. Dél palankios sgveikos su biologiniais audiniais
Sios keramikos laikomos perspektyviomis tiek kaulo pakaitalams, tiek implanty
pavirSiy dangoms. Pastaraisiais metais didesnis démesys skiriamas vitlokito tipo
fosfatams kaip galimai alternatyvai jprastiniams KF junginiams. Literatlroje daznai
minima stipresné osteogeniné reakcija ir greitesnis kaulo gijimas. ReikSminga
paminéti tai, kad vitlokito kristaliné struktira iSlieka stabili net esant sudéties
pokyCiams. Dél Sios priezasties kalcio (Ca) jonai gali bati pakeiiami kitais jonais, o
tokia galimybé leidZzia kryptingai formuoti naujas, legiravimo nulemtas vitlokito
funkcines savybes.

Viena aktualiausiy pakaitos krypCiy yra legiravimas sidabru (Ag). Ag jvedimas |
vitlokito struktiirg domina tuo, kad jis suteikia medziagai antibakteriniy savybiy ir taip
sumazina infekciniy komplikacijy tikimybe kaulo rekonstrukcijos ar implantacijos metu.
Antibakterinis sidabro aktyvumas dazniausiai siejamas su Ag* jony iSsiskyrimu, kurie
sgveikauja su bakterijy membranomis, baltymais ir genetine medziaga, slopindami
kolonizacijg medziagos pavirSiuje. Taciau patikimy ir praktiSkai pritaikomy Ag legiruoto
vitlokito sintezés metody sukdrimas tebéra sudétingas uzdavinys.

Siame tyrime Ag-vitlokitas buvo sintetinamas naudojant kalcio sulfato hemihidratg
(CaS04-0.5H20) kaip kalcio (Ca) saltinj. Reakcija buvo vykdoma fosfato ir sidabro jony
turinCioje terpéje, kurioje pirmiausia tirpo CaSO4-0.5H20, o véliau susiformavo Ag-
vitlokito nuosédos. Tyrimo metu jvertinta pagrindiniy sintezés salygy jtaka faziy
formavimuisi ir galutinei produkto sudéciai. Tirtos sglygos apémé reakcijos trukme, Ca
ir Ag santykj bei fosfatinés terpés pH. Gauty meéginiy faziné sudétis ir grynumas, taip
pat jy morfologinés savybés nustatytos naudojant rentgeno spinduliuotés difrakcijg
(XRD), Furjé transformacijos infraraudonyjy spinduliy spektroskopijg (FTIR),
induktyviai susietos plazmos spektroskopijg (ICP) ir skenuojancig elektronine
mikroskopijg (SEM).
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Redukuoto grafeno oksido ir kalcio deficitinio hidroksiapatito
kompozitai: sintezé, strukturiné ir elektrocheminé analize

ey

" Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas
2 Fiziniy ir technologijos moksly centras

Dopaminas (DA) yra vienas svarbiausiy katecholaminy grupés neurotransmiteriy,
atliekantis reikSmingg vaidmenj Zmogaus nervinéje, hormoninéje ir kraujotakos
sistemose. Dopamino koncentracijos pokycCiai organizme siejami su Parkinsono ir
Alzhaimerio ligomis, depresija, Sizofrenija, hipertenzija ir Sirdies nepakankamumu.
Siekiant anksti diagnozuoti Siuos sutrikimus, labai svarbu greitai ir tiksliai nustatyti DA
koncentracijg. Nors DA aptikimui naudojami jvairGs analitiniai metodai, daugelis jy yra
brangus ir sudétingi, todél vis didesnis démesys skiriamas elektrocheminiams
jutikliams. Elektrocheminiy jutikliy analitinis atsakas priklauso nuo elektrody pavirSiaus
savybiy, todeél jy efektyvumag galima didinti elektrodg modifikuojant redukuotu grafeno
oksidu (rGO), kuris dél didelio pavirSiaus ploto, gero elektrinio laidumo bei deguoniniy
funkciniy grupiy, kurios lieka medZiagos pavirSiuje po terminio apdorojimo, yra placiai
taikomas elektrocheminiy jutikliy modifikavimui. Siekiant pagerinti jutikliy funkcines
savybes, rGO gali bati modifikuojamas jvairiomis medziagomis, pavyzdziui, su kalcio
deficitiniu hidroksiapatitu (CDHA), pasizyminciu didele jony adsorbcijos geba ir geru
biologiniu suderinamumu.

Sio tyrimo tikslas — $lapios ir hidroterminés sintezés metodais susintetinti rGO/CDHA
kompozitus ir jvertinti jy struktdrines bei elektrochemines savybes DA aptikimui.

rGO/CDHA kompozitai gauti dviem bidais. Slapios sintezés metodu — gipso ir GO
(santykis 2:1) bei dinatrio vandenilio fosfato misinj kaitinant 80 °C 28 valandas —
gautas CDHA rGO kompozitas. Hidroterminés sintezés metodu — analogiSkas gipso ir
GO (santykis 2:1) bei dinatrio vandenilio fosfato miSinys buvo kaitinamas
hidroterminéje bomboje 180 °C 12 valandy — gautas CDHA rGO hid kompozitas.

Atlikti struktariniai ir morfologiniai tyrimai parodé, kad rGO/CDHA kompozitai buvo
sékmingai susintetinti. XRD analizés duomenys parodé, kad kompozity
difraktogramose dominuoja CDHA difrakcinés smailés. Taip pat nustatyta, kad Slapios
sintezés buadu gauti méginiai pasizymi mazZesniu kristaliSkumu ir didesniu
amorfiSkumu, palyginti su méginiais, susintetintais hidroterminéje aplinkoje. Ramano
spektroskopijos rezultatai patvirtino, kad kompozity pavirSiuje yra CDHA
charakteringos fosfatinés smailés ir rGO charakteringos D ir G juostos. FTIR ir XPS
analizés taip pat patvirtino sékmingg rGO/CDHA kompozity formavimasi ir parodé P,
Ca bei O buvimg rGO pavirSiuje. Elektrocheminiai tyrimai, atlikti trijy elektrody celéje
naudojant fosfatinj buferinj tirpalg, parodé, kad GCE/CDHA rGO jutiklis pasizymi
didziausiu jautrumu (11,11 yA uM-" cm2) ir maziausia aptikimo riba (LOD = 100,35 nM)
lyginant su GCE/CDHA rGO hid jutikliu. Be to, Sis jutiklis pasizyméjo aukStu
selektyvumu, stabilumu ir geru atsikartojamumu. Sie rezultatai rodo patikima jutiklio
veikimg, kurj ateityje galima dar labiau pagerinti pleCiant tiesinj analités aptikimo
intervalg ir mazinant LOD.
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Comparative Study of the Effects of Dopant Concentration on the
Structural and Photoluminescent Properties of CAGDALO4 and
CAYALOs Phosphors

Domantas Cernius'2, Monika Skruodiené?3, Milda Petrulevieéiené?3, Meldra

Kemere3, Ramianas Skaudzius'2

"Vilnius University, Department of Inorganic Chemistry

2Center for Physical Sciences and Technology, Department of Chemical Engineering and Technology
SUniversity of Latvia, Institute of Solid-State Physics

CaGdAIO, (CALGO) and CaYAIO, (CALYO) have gained considerable interest as host
matrices for rare-earth ions due to their advantageous thermal and structural properties.
Both materials crystallize in the 14/mmm space group and exhibit a disordered crystal
structure in which Ca** and RE®*" ions occupy the same crystallographic sites. This
structural disorder results in the broadening of absorption and emission bands, which is
an essential characteristic for high-efficiency laser materials. In addition, CALGO and
CALYO demonstrate high thermal conductivity and excellent mechanical stability,
enabling them to withstand the thermal loads associated with high-power optical
applications.

This study aims to determine the optimal concentrations of Holmium (Ho®**) and Ytterbium
(Yb®*) dopants, introduced separately, in order to maximize optical performance while
preserving the structural integrity of the host lattice. X-ray diffraction (XRD) is used to
evaluate how increasing dopant concentration affects phase purity and crystal structure.
Scanning electron microscopy (SEM) is employed to examine surface morphology and
determine particle size distribution. Photoluminescence measurements provide direct
information about the optical behavior of the dopant ions within the host lattice. Analysis
of the emission spectra enables quantification of Ho*" and Yb3" emission intensities and
evaluation of their dependence on dopant concentration. These measurements reveal the
efficiency of radiative transitions, identify characteristic emission bands and allow
observation of concentration-dependent effects such as energy transfer and
concentration quenching. By correlating structural data obtained from XRD and SEM with
photoluminescence results, this study aims to identify the optimal dopant concentrations
for CALGO and CALYO and confirms their suitability as high-performance optical
materials.

Phase purity of all samples was confirmed by XRD. Absorption spectra revealed that
these samples doped with Ho exhibit a broad absorption band in the UV region with a
maximum near 350 nm (for CALGO). The characteristic narrow Ho*" absorption bands
appear partially distorted in these samples, suggesting possible lattice defects or defect-
related centers, potentially associated with oxygen interstitials or vacancies. Interestingly,
the intensity of the broad UV absorption decreases with increasing Ho concentration. In
CaGdAIO4:Yb samples, the near-infrared absorption around 980 nm scales proportionally
with Yb concentration. Narrow absorption features in the UV range appear largely
independent of Yb concentration.
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Nizino kapsuliavimas polisacharidinése matricose: sintezeé,
charakterizavimas ir stabilumo tyrimai

Agné Cesnulevigiité', Aisté Galinskaité!, Rita Gruskiené', Tatjana Kavleiskaja?,
Jolanta Sereikaité’

"Vilniaus  Gedimino technikos universiteto Fundamentiniy moksly fakulteto Molekulinés
biotechnologijos laboratorija

2Viilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Nizinas — mazos molekulinés masés (3,5 kDa) peptidas, gaminamas bakterijy
Lactococcus lactis, pasizymintis plaCiu antimikrobiniu aktyvumu prieS gramteigiamas
bakterijas. Dél Siy savybiy jis placiai taikomas maisto pramonéje, taip pat svarstomas
naudoti farmacijos ir sveikatos srityse. Vis délto nizino praktinj pritaikymg riboja jo
jautrumas aplinkos veiksniams, tokiems kaip pH pokyciai, temperatiros svyravimai bei
proteolitinis skilimas. Siekiant padidinti nizino stabilumg ir apsaugoti jj nuo
degradacijos, taikomas kapsuliavimas — bioaktyviy medziagy jterpimas | apsaugine
matricg arba jy apgaubimas apsauginiu sluoksniu.

Polisacharidai yra perspektyvis kapsuliavimo medziagy kandidatai dél savo
biosuderinamumo. netoksiSskumo, biodegraduojamumo ir gebéjimo sudaryti stabilias
daleles ar kompleksines sistemas. Gauty daleliy/sistemy savybés priklauso ir nuo
naudojamy polimery struktdros, kravio bei tankio, o jy susidarymg lemia
elektrostatinés, vandenilinés ir hidrofobinés sgveikos. Nizino jterpimas |
polisacharidine matricg galéty pagerinti jo atsparumg nepalankioms sglygoms ir
sudaryti prielaidas kontroliuojamam atpalaidavimui.

Tyrimo tikslas buvo sukurti stabilizuotas nizino daleles taikant paprastg ir ekonomiskag
kompleksavimo metodg. Siam tikslui naudoti keli polisacharidai: fukoidanas, ulvanas,
K-karageninas, bei skirtingo esterifikacijos laipsnio pektinai. Komponenty tarpusavio
sgveika jvertinta taikant FT-IR spektroskopijg, dinaminés Sviesos sklaidos metoda,
termogravimetrine analize ir diferencialine skenuojancig kalorimetrijg. Gautos dalelés
buvo charakterizuotos pagal jy dydj, zeta potencialg ir stabilumg, atsizvelgiant j
naudojamo polisacharido tipg, jo santykj su nizinu ir tirpalo pH. Taip pat buvo tiriamas
sistemose esancio nizino proteolitinis stabilumas ir pH, temperatiros bei joninés jégos
jtaka nizino atpalaidavimui. Gauti rezultatai parodé, kad kapsuliuotas nizinas iSlaiko
antimikrobinj aktyvuma, pasizymi geresniu proteolitiniu stabilumu, gauty daleliy dydis
bei kravis iSlieka nepakites maziausiai 4 savaites, o biopolimerinés sistemos leidzia
efektyviai reguliuoti nizino iSsiskyrima.

Apibendrinant galima teigti, kad Siame darbe tirti polisacharidai yra tinkami kaip nizino

neSikliai, o sukurtos kapsuliavimo sistemos turi potencialo bati pritaikytos maisto
pramonéje biologiniam konservavimui.
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Saulés aktyvumo cikly nustatymas Vilniaus vidutinés oro
temperatiros klimatinése eilése

Gintaré Dapkuviené, Aisté Griciuté, Mantas Jazdauskas, Kamilé Skinkyte,

Deividas Stragis, Jolita Vrobleviciené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Tyrimo tikslas - nustatyti Saulés aktyvumo ciklus Vilniaus vidutinés kiekvieno ménesio
oro temperattros klimatinése eilése. Kadangi analizuotos oro temperatiros klimatinés
eilés apima periodg nuo 1778 iki 2024 mety, vidutinés oro temperatiros svyravimo
priklausomybei nuo Saulés aktyvumo identifikuoti buvo naudojamas epochy
kompozicijos metodas ir taikomas neparametrinés statistikos testas (Wilkoksono
kriterijus). Tyrimo metu apskaiciuoti vidutinés oro temperatiros klimatiniy eiliy vidurkiai
bei nuokrypiai, kurie sugrupuoti j 7 mety eilés imtis (epochas) — n-3, n-2, n-1, n, n+1,
n+2, n+3 — pagal Saulés aktyvumo ciklus. Kiekvienam ménesiui buvo sudarytos
nuokrypio imciy poros (viso 49 per meénesj), kurioms pritaikytas Wilkoksono kriterijus
siekiant patikrinti ar nuokrypiy skirtumai Saulés aktyvumo laikotarpiais yra statistiskai
reikSmingi.

Jvertinus kiekvieno ménesio vidutinés oro temperatiros nuokrypiy skirtumus tarp
Saulés aktyvumo minimumo ir maksimumo laikotarpiy, daugiausiai statistiSkai
reikSmingy skirtumy nustatyta spalio — sausio ménesiais likus 2 metams iki Saulés
aktyvumo minimumo (n-2), kai i§ 49 im¢€iy pory statistiSkai reikSmingi skirtumai tarp
pory sieké nuo 10 iki 14 iS visy galimy 49 pory. Daugiausiai reikSmingy pory skirtumy
nustatyta gruodzio ménesj ir sieké 14, o maziausiai — kovo ir rugséjo ménesj (po 3
poras). Spalio — vasario ménesiy laikotarpiu tarp im€iy pory dominuoja 95 %
patikimumas pagal Wilkoksono kriterijy, likusiais ménesiais — 90 %. Didesnis
reikSmingy skirtumy patikimumas spalio — sausio ménesiais iS5 esmés koreliuoja su
didesniu pory su reikSmingu nuokrypiy skirtumu pasikartojimu ty paciy meénesiy
laikotarpiu ir leidzia daryti prielaidg, kad Saulés aktyvumo ciklas Vilniaus
meteorologijos stoties vidutinés meénesio oro temperattros klimatinése eilése gali bati
identifikuojamas likus dvejiems metams (n-2) iki Saulés aktyvumo minimumo, kai
spalio ir sausio meénes;j vidutinis oro temperatiros nuokrypis sieké atitinkamai +0,6 ir
+1,7 °C, ir yra ry8kesnis rudens — Ziemos laikotarpiu. Tiesa, lapkri€io ir gruodZio
meénesj Saulés aktyvumo minimumo n-2 mety vidutinis oro temperatiros nuokrypis
sieké po -0,2 °C, taciau jis buvo 0,2 — 0,5 laipsniais mazesnis lyginant su Saulés
aktyvumo maksimumo n-2 metais. Sie skirtumai galimai susije su pasaulinio
vandenyno inertiSkumu, kai S8ilumg, sukauptg Saulés aktyvumo maksimumo
laikotarpiu, vandenynas | atmosferg atiduoda jau po Saulés aktyvumo maksimumo,
dél to matomas vidutinés oro temperatiros nuokrypiy padidéjimas ar tik nezymus
sumazéjimas Saulés aktyvumo minimumo ciklo pradzioje. Kovo — rugséjo ménesiy
laikotarpiu tik pavieniy im¢€iy skirtumai buvo statistiS8kai reikS§mingi (dominavo 90 %
patikimumas), todél daroma prielaida, kad Saulés aktyvumo ciklai Siuo laikotarpiu
Vilniaus meteorologijos stoties vidutinés oro temperatiros klimatinése sekose
neidentifikuojami.
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Medziy tipo indekso kirimas remiantis palydoviniais duomenimis ir
jo taikymas Vilniaus mieste

Diana Deltuvaité, Edvinas Stonevicius
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Siame prane$ime pristatomas metodikos kirimas, kuris leidZia identifikuoti medziy
tipg remiantis palydoviniais duomenimis. Metodikai sukurti buvo naudojami 2023 mety
birzelio ir kovo ménesiy NDVI duomenys, kuriais remiantis buvo apskai€iuotas dNDVI
indeksas. dNDVI indekso klasifikacijai naudotasi Corine Land Cover lapuodiy,
spygliuociy ir misriy misky klasémis. Remiantis Siomis klasémis ir ANDVI indeksu buvo
nustatytas indekso reikSmiy pasiskirstymas skirtingo tipo medynuose. Remiantis jais
sukurti lapuoc€iy, midriy ir spygliuo¢iy medziy reikSmiy pasiskirstymo intervalai, kurie
yra pritaikomi Vilniaus miesto savivaldybéje pagal European Urban Atlas iSskiriamas
Zaligsias ir uZstatytas teritorijas. Siekiant jvertinti ar indekso klasifikacija leidZia
teisingai identifikuoti medziy tipg buvo atlikta indekso validacija. Validacijai naudoti
ortofoto vaizdai ir in situ stebéjimai. Medziy tipy nustatymo patikimumas patikrintas 5
reprezentatyviose misko ir Zaliyjy miesto erdviy teritorijose. Rezultatai parodé, kad
homogeniSkuose pikseliuose dNDVI indeksas su nustatytomis klasiy ribomis
klasifikuoja medziy tipus teisingai, o pikseliai su heterogeniSka danga dazniausiai
priskiriami misriy medziy tipui. Siekiant padidinti klasifikacijos tikslumg vertéty naudoti
didesnés raiskos palydovinius duomenis.

Nors indeksas sukurtas medziy tipo nustatymui Zaliosiose teritorijose, jis gali bati
pritaikomas ir uZstatyty teritorijy analizéje. Cia S$is indeksas gali bati naudojamas
zaliyjy ploty identifikacijai uzstatytose teritorijose. Atliekant statistine analize skirtingo
uzstatymo lygio teritorijose ir infrastruktiroje nustatyta, kad antropogeniniuose
pavirSiuose, tokiuose kaip: keliai, pastatai ar kita asfaltu dengta teritorija dNDVI
indekso reikSmé bus artima 0, nes Si sezoninés kaitos neturi. Teritorijose, kurios yra
labai auksto uzstatymo lygio, dazniausiai vyrauja pikseliai su dirbtinémis dangomis,
taciau pasitaiko ir misriy pikseliy, kurie identifikuoja, kad teritorijoje yra ir Zaliyjy erdviy.
Kuo teritorijos uzstatymo lygis mazesnis, tuo daugiau Zaliyjy ploty joje yra, todel ir
pikseliy su aukStesnémis indekso reikSmeémis daugiau, todél dNDVI gali bati taikomas
urbanizuoty teritorijy zalumo vertinimui.

Taigi, sukurtas ir patikrintas dNDVI indeksas yra tinkamas naudoti medziy tipy
nustatymui ne tik Vilniuje, bet ir kituose miestuose ir jy apylinkése. Dvilypis indekso
pritaikymas parodo dNDVI indekso daugiafunkciSkumg ir pritaikymg skirtingoms
situacijoms siekiant gauti skirtingus rezultatus. Si metodika yra naudinga ir patogi
medziy tipy nustatymui urbanizuotose teritorijose ir ne tik. Siekiant pagerinti rezultaty
tikslumg rekomenduojama sumazinti pikseliy raisSka, tokiu badu teritorijg suskirstant |
mazesnius ir homogeniskesnius plotus.
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Savitvarkio monosluoksnio sudéties jtaka fosfolipidiniy membrany
savybéms

Auksé Dobikaltytée, Gerda Lukrecija Zizianaité, Ausra ValiGiniené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Fosfolipidinés dvisluoksnés membranos yra svarbi Igsteliy struktlra atskirianti ir
apsauganti Igstele nuo aplinkos. Norint geriau suprasti kaip membranos apsaugo
Igstele ir vykdo jony pernasg, kuriami fosfolipidiniy membrany modeliai. Formuojant
tokias membrany sistemas stengiamasi, kad jos kiek jmanoma labiau atkartoty gyvose
Igstelése esanCiy membrany struktlrg ir savybes. Taip pat, tai placiai naudojamos
sistemos biojutikliy karime. Norint suformuoti kuo maZziau heterogeniskas membranas
reikalingas lygus ir mazai defekty turintis pavirSius. Dél to kaip pagrindas dazniausiai
naudojami jvairds metalai ir lydiniai tokie kaip auksas, sidabras ir t.t. Ant pasirinkto
substrato imobilizuojami molekuliniai inkarai, ant kuriy tvirtinamas fosfolipidinés
membranos dvisluoksnis. Viena medZzZiaga ar medZiagy misSinys i$ kurio savaime
susiformuoja molekuliniy inkary sluoksnis vadinamas savitvarkiu monosluoksniu
(SAM). Ant tokio sluoksnio uzliejamos vezikulés i$ kuriy susiformuoja membranos.
Suformavus tokig sistemg membranos tiesiogiai nesgveikauja su substratu ir
sukuriamas po membrana esantis skyscio sluoksnis, dél kurio membrana turi takumo
savybe ir yra panasesné j natiiralig membrang. Galiausiai tokias membranas galima
veikti toksinu ir stebéti jy sukeltus poky€ius membranoje. Kadangi substratas yra kieta
ir elektros srovei laidi medziaga, sistemoje vykstanCius kitimus galima ftirti
elektrocheminio impedanso spektroskopijos bidu. Sis metodas leidZia greitai fiksuoti
elektrocheminiy parametry pokycius laike ir i§ uzfiksuoty duomeny galima nuspresti
apie formuojamy savitvarkiy monosluoksniy ir fosfolipidiniy membrany savybes bei
toksino poveikj joms. Siekiant suformuoti homogeniskg fosfolipidinio dvisluoksnio
sistemg, reikia sukurti pakankamai homogeniSskg molekuliniy inkary sluoksn;.
Naudojant tik vieno tipo ilgg grandine turintj molekulinj inkarg WC14 (20-
(tetradeksioksi)-3,6,9,12,15,18,22-heptaoksaheksatriakontano-1-tiolis) tolygus SAM
sluoksnis nesusidaro. Pastebéta, kad molekulés pavirSiuje iSsidésto labai tankiai ir
sunkiau formuojasi membranos. Dél Siy priezasCiy WC14 reikia skiesti trumpas
grandines turiniomis molekulémis, nes jy pridéjimas pakeiCia WC14 molekuliy
iSsidéstymg, orientacijg erdvéje ir ant tokio SAM gali formuotis homogeniSkesnés
membranos.

Sio tyrimo tikslas buvo ant aukso nanosluoksniu dengty stiklo ploksteliy suformuoti
savitvarkius monosluoksnius is tiolio WC14 ir skirtingy trumpas grandines turinciy tioliy
bei jy skirtingos sudéties miSiniy. Ant jy formuotos dvisluoksnés fosfolipidinés
membranos tokia sudétimi: 60% DOPC (1,2-diolioilo-sn-glicero-3-fosfocholinas) ir
40% cholesterolio. Formuoti savitvarkiai monosluoksniai, ant jy formuotos membranos
ir melitino toksino poveikis tirti elektrocheminio impedanso spektroskopijos (EIS)
metodu.

Atlikus tyrimg i$ EIS duomeny buvo pastebéta, kad naudojant miSinius su skirtingas
trumpas grandines turinCiais tioliais ir jy jvairiy sudéciy gauti savitvarkiai
monosluoksniai bei ant jy suformuotos membranos pasizyméjo skirtingu
homogeniskumu ir dviguba elektrinio sluoksnio talpa.
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Legiruoto bario metaborato tyrimas

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

B-bario metaboratas BaB204 pasizymi jdomiomis netiesinémis optinémis savybémis.
Del Sios priezasties tokie monokristalai yra naudojami lazeriuose bangos ilgio keitimui
(harmoniky generavimui). Sio darbo metu buvo tirtos europiu legiruoto bario
metaborato optinés savybés.

Nelegiruoto bei europiu legiruoto B-bario metaborato meéginiai buvo susintetinti
kietafaziy reakcijy metodu. Siam tikslui stechiometriniai kiekiai bario karbonato, boro
ragsties bei europio (Ill) oksido buvo sumaisyti agatinéje grastuvéje (naudojant 5 ml
acetono homogenizavimui). Gauti miSiniai buvo kaitinami mufelinéje krosnyje du
kartus 800 °C temperatlroje po valanda.

Rentgeno spinduliy difrakcine analize nustatyta, jog beveik visi méginiai gauti
vienfaziai. Tik méginyje su 16 moliniy procenty europio (lll) nustatyta a-bario
metaborato priemaiSa. Naudojantis gautomis rentgeno spinduliy difraktogramomis
buvo atlikti Rytveldo (Rietveld) metodo skaiCiavimai.

Optinés legiruoty méginiy savybés buvo nustatytos matuojant spektrofluorimetru.
Gauti meginiai pasizyméjo europio (lll) jonams badinga liuminescencija.
Intensyviausia emisija uzfiksuota ties 611 nm bangos ilgiu (suzadinus 393 nm bangos
ilgio Sviesa). DvivalenCiu europiu legiruoti méginiai nepasizyméjo jiems paprastai
badingomis plaCiomis emisijos smailémis, todél galima teigti, kad nepavyko
suredukuoti europio iki dvivalencio bavio.

37



12

QM/MD study of structure and NMR spectra of tetrapeptide in
aqueous ionic liquid mixtures

Amina Elkady', Zyginta Murnikova?
" Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University
2 Institute of Chemical Physics, Faculty of Physics, Vilnius University

lonic liquids (ILs) have been known as “green” and biocompatible solvents for quite
some time and their possible biological uses include making molecules permeate more
easily through membranes, changing catalytic activity of enzymes, as well as
stabilizing or destabilizing various proteins (Gomes et al., 2019). The nature of the
interactions between ILs and proteins varies and is difficult to evaluate. Therefore,
smaller peptides with amino acid sequences common in proteins are often used as
model systems to discover how different ILs interact with these peptides and change
their structure in aqueous solution. Nuclear magnetic resonance (NMR) spectroscopy
is the best method for identifying both intermolecular interactions and intramolecular
structural changes, since the chemical shifts of atoms, particularly hydrogen, are
highly sensitive to changes in the local environment of the peptide.

In this work, trans- and cis- Ala-Asp-Pro-Phe tetrapeptides were investigated using
molecular dynamics (MD) simulations and quantum mechanics/molecular mechanics
(QM/MM) calculations in both aqueous environment and in IL/water mixture. Such
systems were analysed experimentally using NMR methods before (Richardt et al.,
2014), showing a difference of the peptide’s hydrogen atoms depending on its’
surroundings. The chosen ionic liquid [MMIM][DMP] constituted of 1,3-
dimethylimidazolium and a common IL anion dimethyl phosphate. Computed chemical
shift differences of atoms enabled us to evaluate various interactions present in
peptide/IL/water systems. Meanwhile, trajectories from the MD simulations revealed
structural changes in the peptide itself, as well as differences in its immediate
surroundings.
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Functionalization of calcium-deficient hydroxyapatite with bioactive
propolis

Maab Elsheikh, Justina Karciauskaite, Inga Grigoraviciute, Zivile Stankeviciute,

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

Objectives: to fabricate and characterize calcium deficient hydroxyapatite [CDHA;
Cag(HPO4) (PO4)s5(OH)]—propolis composites and evaluate their antibacterial activity
for their potential use in biomedical applications.

Methodology: A precipitation reaction was applied to synthesize CDHA composites. In
brief, Di-ammonium hydrogen phosphate (NH4)2HPO4 and ammonia solution NHs(aq.)
were added to calcium nitrate tetrahydrate Ca (NOs3)224H20 solution to obtain a
desirable Ca/P ratio and adjust pH of the reaction mixture, respectively.
Commercialized propolis powder was incorporated during the synthesis at
concentrations of 10, 7.5, 5, 2.5 and 0 %. The mixture was stirred at room temperature
for 24 h, then solutions were filtered and the obtained precipitates were dried at 40°C.
Finally, the dried powders were collected for further characterizations. X-ray diffraction
(XRD) analysis was utilized to identify the phase composition. Fourier Infrared (FTIR)
spectroscopy was employed to determine the functional groups in the composites
containing propolis compound. Thermogravimetric (TG) analysis was used to
investigate the thermal degradation of the samples. Scanning electron microscopy
(SEM) was conducted to observe the morphology and structure. Furthermore, the
Brunauer—-Emmett—Teller (BET) method was applied to determine the specific surface
area (Sser) of the materials.

Results: XRD patterns confirmed the phase composition of CDHA in all samples. FTIR
spectra of the CDHA and its composites showed bands corresponding to functional
groups of organic compounds from propolis, indicating the successful incorporation of
propolis. TG analysis showed higher thermal degradation when the propolis
concentration increased, confirming the presence of larger propolis content. Moreover,
the BET measurement exhibited a decrease in the Sget in composites with increased
propolis content, suggesting partial agglomeration and/or decreased porosity
influenced by the presence of propolis during reaction. In conclusion, the incorporation
of propolis in the CDHA was confirmed by the FTIR, the increased thermal degradation
in the samples with higher propolis content, and decreased surface area. The obtained
CDHA-propolis composites feature their potential to be used in medical applications
as bioactive agents.
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Influence of Ti** Substitution on Phase Composition and Structural
Parameters of LAMOX Synthesized via an Aqueous Sol-Gel Method

Giedré Gaidamaviciené, Jonas Labutis, Ugné Vazgeleviciuté, Arturas Zalga
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Although the potential applications of oxygen-ion-conducting solid electrolytes have
been recognized and developed for over 60 years, their practical relevance to energy
conversion - particularly in galvanic cells, oxygen sensors, and high-temperature fuel
cells - has only recently become significant. Traditional solid electrolytes, such as
yttria-stabilized zirconia (YSZ), exhibit optimal ionic conductivity at high operating
temperatures of 800—-1000 °C. In contrast, gadolinium-stabilized ceria operates at
significantly lower temperatures, typically between 600 °C and 800 °C. However,
under these conditions, it suffers from mixed electronic and ionic conduction, as well
as enhanced sensitivity to reducing environments. In this context, lanthanum
molybdate (La2Mo0209), commonly referred to as LAMOX; is an interesting candidate.
The remarkable conductivity of oxygen ions at elevated temperatures was first
reported just over 25 years ago. The main drawback of this double oxide system is a
reversible phase transition in the 500-600 °C range, during which the low-temperature
monoclinic a-LazMo20g9 crystalline phase transforms into a high-temperature, stable
cubic modification that exhibits exceptionally high oxygen-ion conductivity. The high-
temperature phase transition in the complex LazMo209 system has been widely
investigated by modifying the oxide system with various metallic dopants, thereby
controlling the structural characteristics of the resulting ceramics.

In this work, the substitution of lanthanum by Ti#* ions in the complex La2—xTixM020g+x2
oxide system was achieved for the first time using an environmentally friendly, cost-
effective, and technologically simple aqueous sol-gel synthesis method. The ceramic
synthesized at 1000 °C was characterized by X-ray diffraction (XRD), and the obtained
diffraction patterns were analyzed in detail using the Rietveld refinement method. The
results provided a quantitative evaluation of the phase composition, crystallite size,
and lattice parameter as a function of the initial molar composition, facilitating the
analysis and interpretation of the observed trends.

The results indicate that titanium ions have a significant effect on the amount of

impurity phases in the ceramic mixture and promote a slight but clearly observable
decrease in the concentrations of both the cubic and monoclinic crystalline phases.
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Jurinés karscio bangos pasauliniame kontekste — kg zinome apie
Baltijos jura?

Gusté Gecaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Jurinés karscio bangos (JKB) yra reikd8mingas klimato kaitos rodiklis, leidzZiantis
jvertinti jary ir vandenyny Siluminio rezimo pokyc€ius bei jy galimas pasekmes skirtingy
regiony akvatorijose. JKB atskleidzia ne pavienius temperatiros svyravimus, betilgiau
trunkancius ir stipresnius vandens Siluminés buklés jvykius, paveikian€ius jary
natdralius fizinius procesus ir ekosistemas. Dél spartéjancios klimato kaitos jlrinés
karscio bangos tampa vis daznesnés ir ilgesnés, todél jy tyrimai yra butini siekiant
suprasti tiek globalias, tiek regionines klimato kaitos tendencijas akvatorijose.

Tyrimo tikslas — jvertinti jariniy karscio bangy tyrimy raidg ir metodologinius akcentus
pasauliniu mastu bei Baltijos jluros regione. Tyrime taikyta kiekybiné moksliniy
publikacijy santrauky analizé, naudojant ,Web of Science”duomeny baze ir KH Coder
tekstinés analizés programg: pasauliniam jariniy karsc¢io bangy tyrimy kontekstui
nagrinétos 2 721 publikacijos, Baltijos jlros regiono analizei atrinktos 407 moksliniy
straipsniy santraukos. Analizuotas publikacijy pasiskirstymas pagal Salis ir regionus,
taip pat sudaryti Zodziy sutapties (co-occurrence) tinklai, leidziantys identifikuoti
dominuojancias tyrimy kryptis ir jy tarpusavio sgsajas.

Atlikta kiekybiné moksliniy publikacijy santrauky analizé leido jvertinti jariniy kars€io
bangy tyrimy erdvinj pasiskirstymg pasauliniu mastu ir iSrySkinti pagrindines
regionines tendencijas. JKB tyrimai pasizymi netolygiu pasiskirstymu, nes didziausias
mokslinis démesys buvo skiriamas didiesiems vandenyny baseinams ir regionams,
kuriuvose JKB pasireiSkia dazniau ir intensyviau, pavyzdZiui, tropiniams ir
subtropiniams Ramiojo vandenyno rajonams bei Piety ir Ryty Kinijos jdroms. Didelé
dalis moksliniy straipsniy yra susieti su Kinijos ir Jungtiniy Amerikos Valstijy mokslo
institucijomis. Teminé analizé atskleidé stipry rysj tarp JKB ir didelio masto klimato
procesy, tokiy kaip musoniné cirkuliacija ir El Ninjo-Piety osciliacija (ENSO). Mazesni,
taCiau klimato kaitai itin jautrls regionai, tokie kaip pusiau uzdaros jaros ir laginos,
moksliniuose tyrimuose daznai lieka periferijoje. Baltijos jlros regionas pasauliniame
kontekste iSlieka nepakankamai istirtas, nes dauguma cia atliekamy tyrimy apsiriboja
ilgalaikiy vandens temperatiros tendencijy ir pavirSiniy procesy analize. Atliktas
tyrimas atskleidé, kad jariniy kars€io bangy tyrimai regioniniu mastu ir vertikalioje
vandens storyméje yra bdatini, siekiant iSsamiau jvertinti klimato kaitos poveikj
jautriausioms santykinai uzdaroms jarinéms sistemoms.
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Aukso nanodalelémis pagrjstos strategijos SARS-CoV-2 anti-RBD
imuninio jutiklio jautrio didinimui

Agné Giniunaité, Asta Kausaité-Minkstimiené
NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medZiagotyros centras, Chemijos institutas, Chemijos ir
geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

Nors COVID-19 prevencija ir kontrolé peréjo j popandemine faze, nuolatiné SARS-
CoV-2 cirkuliacija bei ilgalaikés infekcijos pasekmés iSrySkina poreikj testi imuninio
atsako stebéseng. Antikinai prie§ SARS-CoV-2 smaigalio baltymo receptorius
suriSantj domeng (anti-RBD) laikomi vienais svarbiausiy biozymeny, leidZianCiy
jvertinti imunitetg, susiformavusj po persirgimo ar vakcinacijos. Tikslus anti-RBD
antiklny kiekio nustatymas suteikia vertingy jZzvalgy apie natdraliai jgytg ir vakcinos
sukeltg imuninj atsakg, sudarydamas galimybes objektyviau vertinti individualig
imunine bukle.

PavirSiaus plazmony rezonanso (PPR) biologiniai jutikliai pasizymi galimybe realiuoju
laiku stebéti antikiiny ir antigeny sgveikas bei leidzia greitai, jautriai ir atrankiai aptikti
antiknus biologiniuose méginiuose. Tai uZtikrina patikimg imuninio atsako vertinimg
ir suteikia didelj potencialg jautriai serologinei analizei. Vis délto, siekiant sumazinti
aptikimo ribas sudétingose biologinése terpése, batina toliau gerinti Siy jutikliy
analizines charakteristikas. Aukso nanodalelés (AuND) yra placiai taikomos optinio
signalo stiprinimui, todél Sio darbo tikslas buvo sukurti PPR imuninius jutiklius
kiekybiniam anti-RBD antikiiny nustatymui, pasitelkiant AUND analizinio signalo
stiprinimui ir analizés jautrio didinimui.

Sukurti du imuniniy jutikliy variantai, taikant netiesioginj detekcijos formatg ir
sluoksniuotg imunoanalizés metodg. Kuriant pirmagjj jutiklj, komerciskai jsigytos
streptavidinu modifikuotos AUND buvo konjuguotos su biotinintais anti-lgG antiklnais,
suformuojant anti-IgGuiot-SAv-AuND konjugatus. Kuriant antrgjj jutiklj, AUND buvo
susintetintos Turkevich metodu, véliau funkcionalizuotos misriu 11-merkaptoundekano
ragsties ir 2-merkaptoetanolio savitvarkiu monosluoksniu bei modifikuotos
3-aminoborono ragstimi, suformuojant AUND-11-MUR/2-MEA-3-ABR Zzymes. Atliekant
analize, anti-lgGoiot-SAv-AuND ir AuND-11-MUR/2-MEA-3-ABR buvo naudojamos
analizinio signalo sustiprinimui antrajame biologinio atpaZinimo etape, siekiant
padidinti analizés jautrj.

Abu sukurti imuniniai jutikliai leido kiekybiSkai nustatyti anti-RBD antiklnus
skirtinguose koncentracijy intervaluose ir pasizyméjo geru signalo pakartojamumu,
atkuriamumu bei stabilumu. Jutiklis, kurio analizinio signalo stiprinimui buvo naudoti
anti-lgGpiot-SAv-AuND konjugatai, uztikrino jautry aptikimg pikomolinés—nanomolinés
koncentracijos diapazone. Tuo tarpu jutiklis, kuriuo atliekant analize buvo naudotos
AuND-11-MUR/2-MEA-3-ABR 2ymeés, pasizyméjo dar didesniu jautriu ir sudaré
galimybes nustatyti anti-RBD pikomoliniy koncentracijy intervale. Abiejy jutikliy
tinkamumas realiy meginiy analizei buvo jvertintas tiriant kraujo serumo méginius.
Analize atliekant priedo metodu, abu jutikliai pasizyméjo dideliu tikslumu. Gauti
rezultatai patvirtina, kad sukurti PPR imuniniai jutikliai yra tinkami jautriam ir patikimam
SARS-CoV-2 anti-RBD antiktiny kiekybiniam nustatymui biologiniuose méginiuose.
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4-((2-Benzimidazolil)tio)-6-izopropilrezorcinoliy sintezé

Gabija Griskonyté, leva Zutauté, Algirdas Brukstus
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Pasaulyje vis daugéjant veéZiniy susirgimy atvejy, Siluminio Soko baltymo Hsp90
slopikliai yra viena iS daug zadancCiy vézio gydymo kryp€iy. Hsp90 yra eukariotuose
aptinkamas molekulinis Saperonas, kuris gyvybiskai svarbus Igsteliy ciklo reguliatorius,
t. y. proliferacijos, signalo perdavimo ir transkripcijos. Esant nepalankiems aplinkos
veiksniams, tokiems kaip auksSta temperatira, hipoksija, Igstelés inicijuoja molekulinio
Saperono ekspresijg ir taip stengiasi palaikyti dinamine pusiausvyrg tarp baltymy
sulankstymo ir skaidymo. Per didelé Hsp90 ekspresija pastebéta vézinése lgstelése.
Dél mutavusiy klientiniy baltymy, naviko Igstelés labiau pasikliauja Hsp90 nei
sveikosios, todél Hsp90 slopikliai yra geras biidas stabdant véZio vystymasi. Sio darbo
metu siekiama susintetinti jvairiai pakeistus sieros atomg turinCius rezorcinolinius
junginius, kurie galéty veikti kaip Hsp90 slopikliai ir stabdyti véZio progresavima.

Tiksliniy junginiy sintezei pradiniu junginiu pasirinktas 1-(2,4-dihidroksifenil)etan-1-
onas. Siekiant iSvengti Salutiniy reakcijy hidroksigrupés apsaugotos jvedant
metoksigrupes. Toliau seké karbonilo grupés modifikavimas, su ja atlikta Wittigo
reakcija, kurios metu gautas 2,4-dimetoksi-1-(prop-1-en-2-il)benzenas, dvigubasis
ry8ys suredukuotas ir gauta izopropilo grupé. Norint jvesti pakaitus per sieros atomg |
penktgjg 1-izopropil-2,4-dimetoksibenzeno padétj pirmiau jvedama jodido grupé.
Tuomet atliekama kryZminio sujungimo Ulmanno tipo reakcija su tioazaheterociklais.
Paskutingje stadijoje paSalintos apsauginés grupés ir gauti jvairis rezorcinoliniai
junginiai su sieros atomu.
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Poli(pirolo-antranilo rugsties) kopolimery, sintetinty esant
skirtingiems amonio peroksosulfato ir monomery santykiams,
strukturineé ir morfologiné analizé

Amelia Hendik?', Justina Gaidukevié'2
"Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Fiziniy ir technologijos moksly centras

Laidieji polimerai (CP) - tai medziagos, pasizymincios metalams ar puslaidininkiams
badingomis elektrinémis savybémis, struktdriniu universalumu bei geromis
modifikavimo galimybémis. Mokslinéje literatiroje daug démesio skiriama poli(pirolo)
(PPy) tyrimams, nes Siam homopolimerui bidingas didelis laidumas, atsparumas
aplinkos poveikiui ir paprasta sintezé, todél jis yra placiai taikomas elektrochemijos
srityje. Tuo tarpu poli(antranilo rigstis) (AA) vertinama dél gero tirpumo ir stabilaus
elektroaktyvumo neutraliose ir Sarminése terpése. Karboksilo grupé polimero
struktiroje suteikia papildomg cheminj funkcionalumg, dél ko AA taikoma
(bio)sensoriy ir atminties jrenginiy gamyboje bei apsaugai nuo korozijos. Siy medziagy
ir i$ jy sintetinamy kopolimery struktdra ir savybés tiesiogiai priklauso nuo sintezés
salygy, ypa€ nuo pasirinkto oksidatoriaus tipo ir jo kiekio cheminés oksidacinés
polimerizacijos metu. Pavyzdziui, oksidatoriaus amonio peroksosulfato (APS) kiekis
yra esminis veiksnys, lemiantis polimero grandiniy augima, oksidacijos laipsnj ir
morfologijg.

Sio darbo tikslas - istirti oksidatoriaus ir monomery santykio jtaka poli(pirolo-antranilo
ragsties) (PPy-AA) kopolimery struktarinéms ir morfologinéms savybéms. Monomery
santykis buvo iSlaikytas pastovus (pirolas:antranilo rugstis = 3:1), kei€iant APS kiekj.
Susintetinty PPy-AA kopolimery struktira ir morfologija analizuota naudojant
skenuojancigjg elektronine mikroskopijg (SEM), energijos dispersine rentgeno
spinduliy spektroskopijg (EDX), Ramano sklaidos ir Furjé transformacijos
infraraudonyjy spinduliy (FTIR) spektroskopijas.

SEM analizé parodé, kad gauti kopolimerai pasizymi granuliuota, sferine morfologija,
o didéjant APS santykiui formuojasi mazZesnés, taciau labiau linkusios aglomeruotis
dalelés. Elementinés analizés, Ramano sklaidos ir FTIR spektry rezultatai patvirtino
kopolimery oksidacijos laipsnio ir konjugacijos pokyc¢ius, susijusius su delokalizuotos
T elektrony sistemos pakitimais. Nustatyta, kad perteklinis APS kiekis skatina
intensyvesne pirolo Ziedy oksidacijg ir daline polimeriniy grandiniy degradacijg. Gauti
rezultatai leidzia daryti iSvadg, kad APS ir monomery santykis turi esmine jtakg PPy-
AA kopolimery struktdrinéms ir morfologinéms savybéms bei leidzia optimizuoti
sintezés salygas siekiant geresnio medziagy funkcionalumo.
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Molecularly imprinted conducting polymer for macromolecular
sensing

Artem Yerniiazov!, Sarunas Zukauskas!, Alma Rucinskiene?, Arunas

Ramanavicius'?3

'Centre for Physical Sciences and Technology, Department of Nanotechnology

2Centre for Physical Sciences and Technology, Department of Electrochemical Material Science
SDepartment of Physical Chemistry, Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences,
Vilnius University

Molecularly imprinted polymer (MIP) for the detection of 50—100 kDa macromolecules,
such as bovine serum albumin (BSA), is a low-cost alternative with long shelf-life to
biosensors of this analytical range. An overoxidized polypyrrole (PPy) nanofilm—based
impedometric MIP deposited on a glassy carbon electrode (GCE) was employed as a
model system.

Chronoamperometric polymerisation kinetically immobilises the monomer—template
complex on the electrode's surface by freezing the equilibrium between adsorption
and desorption. Following proteolytic extraction of the template, complementary
cavities remain within the polymer interface and serve as recognition elements.

Before the Electrochemical Impedance Spectroscopy (EIS) measurement, the DC
bias or open-circuit potential (OCP) is measured as such, where no significant faradaic
processes are driven. The sinusoidal amplitude of the EIS input signal is 5mV above
the measured OCP. The main advantage of the EIS is that it uses minimal signal
perturbation, which minimises electrochemically induced polymer changes compared
to wide-potential window techniques such as CV, pulse voltammetry and chrono
methods. Signal transduction is governed by a positive gate effect arising from an
increase in charge-transfer resistance (Rct) of the polymer. Non-Faradaic sensing was
additionally investigated in a low-ionic-strength electrolyte.

Analytical performance was assessed through concentration-dependent calibration
plots. In addition, binding kinetics studies revealed pseudo-first-order behaviour. The
behaviour is consistent with surface-controlled association under excess analyte
conditions, which is characteristic of nanofilm-based MIPs.
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Temperatiros pasiskirstymas lydale f-BaB204 monokristaly
auginimo metu

Gabija Janu$auskaité’-2, Martynas Misevicius'-2
' Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras
2 Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas

B-BaB,0O, (BBO) monokristalai placiai taikomi netiesinés optikos srityje, taciau jy
auginimas auksStatemperatariy tirpaly (Top-Seeded Solution Growth — TSSG) metodu
reikalauja itin tikslios terminés aplinkos kontrolés. Temperatiros pasiskirstymas lydale
daro reikSmingg jtakg proceso stabilumui, kristalo augimui ir rezultaty
pakartojamumui. Siame darbe sistemigkai tiriami vertikalds ir radialiniai temperataros
gradientai lydale, keiCiant krosnies dangcio geometrijg.

Eksperimentams paruostas 20:80 mol.% Na,O:BBO sudéties lydalas i§ Na,COs;,
BaCO; ir H;BO;. Temperatliros pasiskirstymo lydale matavimai atlikti esant 15 °C
auksStesnei temperatirai uz kristalizacijos temperatirg (~925 °C). p-BaB,0O,
monokristalai auginti individualiai suprojektuotoje dviejy zony krosnyje, naudojant 60
mm skersmens platininj tiglj. Vertikalis matavimai atlikti nuo mazdaug 2 cm virs lydalo
pavirSiaus iki tiglio dugno, o radialiniai — daugiausia ties lydalo pavirSiumi, dalj
matavimy atliekant ir gilesniuose lydalo sluoksniuose. Tirti dang€iai su 8,5-35 mm
skersmens centrinémis skylémis.

Nustatyta, kad dangCio centrinés skylés skersmuo reikSmingai veikia temperatiros
gradienty dydj lydale. Didinant skylés skersmenj nuo 8,5 mm iki 35 mm, vertikalls
temperatiros gradientai padidéjo nuo ~20 °C iki ~37 °C, o radialiniai — nuo ~14 °C iki
~25 °C. Parametras X, apibréZiamas kaip gylis, kuriame lydalo centre temperatira
sutampa su radialinio matavimo metu lydalo pavirSiuje uzfiksuota temperatira, kito
nuo —20 mm iki =6 mm, rodydamas ryskius temperatiros lauko pokycius lydalo taryje.

Gauti duomenys leidZia jvertinti Siluminio lauko valdymo galimybes tirpalo augimo
sistemose ir parodo krosnies dangCio geometrijos svarbg temperatiros gradienty
kontrolei. Tai sudaro prielaidas kryptingam terminés aplinkos optimizavimui ir
patikimesniam B-BaB,0O, monokristaly auginimui TSSG metodu.
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Modeling the Epoxidation Kinetics of Vegetable Oils via ANN-
Integrated FT-IR Spectroscopy

Jaraté Jonikaité-Svégzdiené, Daniel Novikovas
Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry

Driven by the growing demand for bio-based compounds as a sustainable alternative
for synthesizing biodegradable and various other polymers, vegetable oils (VO) are
increasingly recognized as a highly promising feedstock. The structural basis of VOs
consists of triglycerides, whose chemical behavior is determined by their constituent
fatty acids. Oxirane moieties are incorporated into the fatty acid chains via a
peroxyacid-mediated epoxidation of the VO's double bonds. These epoxy groups
significantly enhance molecular reactivity, enabling further chemical functionalization
or the synthesis of polymers through polyaddition.

This study investigated the epoxidation kinetics of sunflower and waste cooking oils
(WCO) via a homogeneous in situ process mediated by performic acid. The reaction
was conducted over a 6 hours, with samples systematically collected every 30 minutes
to monitor the progression of the chemical transformation. The final resulting modified
oils attained an average epoxy content of 0.42 mol/100 g, representing a relative
oxirane yield of approximately 84 mol%.

Beyond process characterization, the research sought to validate FT-IR spectroscopy
combined with mathematical modeling as a more efficient, green alternative to
conventional titrimetry. To ensure analytical reliability, the titrimetric data were directly
compared with the results derived from the FT-IR spectra and mathematical models.
This comparative analysis focused on the consumption of double bonds (3060—-2992
cm™) and the concurrent formation of oxirane functionalities (860—-800 cm™).

Predictive mathematical models were established using Partial Least Squares (PLS)
regression and Atrtificial Neural Networks (ANN). The results demonstrated that while
both mathematical modeling approaches provided accurate estimations of IV and EV,
the ANN architecture exhibited higher precision, particularly during the advanced
stages of the reaction (beyond 60 min). When benchmarked against conventional
titration, the ANN model yielded significantly lower error margins (0.47 %—2.91 %)
compared to the PLS method (0.97 %—4.74 %). These findings confirm that FT-IR data
processing via ANN offers a highly reliable, rapid, and solvent-free methodology for
monitoring epoxidation kinetics, effectively supporting the transition toward more
sustainable analytical practices in polymer science.
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KompaktiSky cinko oksido dangy sintezé naudojant zoliy-geliy
metoda

Gintautas Jonkus, Vidas Pakstas, Rokas Kondrotas
Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras

Siais laikais puslaidininkiy technologijos yra naudojamos bene visur — nuo $viestuky
(LED), tranzistoriy iki saulés elementy. Cinko oksidas yra viena i$§ placiausiai
naudojamy medziagy optoelektronikoje deél jo skaidrumo, draustinés juostos plocio
(3.4eV) bei lengvos galimybés legiruoti ar sudaryti ZnxMg1-xO, ZnxCd1xO lydinius taip
kontroliuojant sluoksnio elektrinj laiduma bei draustinés juostos plot;.

Cinko oksido dangy sintezé buvo vykdoma naudojant zoliy-geliy sukamojo dengimo
metoda. Lyginant su kitais cinko oksido sintezes budais, zoliy-geliy metodas reikalauja
maziau investicijy ir yra lengviau taikomas. Tac€iau naudojant sukamajj dengimg yra
gaunamos porétos dangos bei dél proceso ypatumy susidaro netolygus dangos storis:
storiausias sluoksnis formuojasi laSo nukritimo vietoje, o ploniausias — krastuose, tad
esant mazam dangos storiui danga gali bati neistjsiné. Masy darbo tikslas — istirti
greito atkaitinimo sinteze, bei gauti tankesnes ir kokybiSkesnes cinko oksido dangas
naudojant zoliy geliy metoda.

Masy darbe buvo tirta dziovinimo ir atkaitinimo sintezés daliy jtaka cinko oksido dangy
morfologijai, kristalinei struktdrai ir sluoksniy storiams. Dangy struktirinés savybés
buvo iSmatuotos taikant struktirinés analizés metodus — skenuojancigjg elektrony
mikroskopijg (SEM) ir rentgeno spinduliy difrakcijg (XRD). Buvo nustatyta, jog
vadovaujantis jprastine ZnO zoliy-geliy sintezés tvarka, dangos nors i$ pavirSiaus
morfologijos atrodé pakankamai tankios, taryje buvo porétos. Porétumo laipsnis Siek
tiek priklausé nuo naudojamos tirpalo koncentracijos ir nuo iSkaitinimo temperattros.
Zemesnéje temperatiroje iSkaitintos dangos buvo maziau porétos. Tadiau analizé
parode, kad méginiy sintetinty be dziovinimo dalies storis yra daugiau nei 2 kartus
mazesnis lyginant su méginiais dziovintais 200°C, oro atmosferoje. Morfologijos
tyrimai taip pat atskleidé, kad dangos porétumas buvo Zenkliai mazZesnis lyginant su
dangomis suformuotomis naudojant dziovinimo etapag.

Preliminarls rezultatai rodo, kad dangos kokybé tankumo (porétumo) atzvilgiu, gali
bati pagerinta panaudojant greitg kristalizacijos eigg ir apeinant dzZiovinimo zingsnj.
Tikimgsi, kad tokiu bldu suformuotos ZnO dangos pagerins p-n heterosandiros
kokybe.
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Synthesis of new AOH1996 and indazolethylamines conjugates for
development of targeted cancer therapy

Simona Jonusiené', Dovydas Garuckas', Mantas Jonusis?, Denis Sokol'
" Vilnius University, Faculty of Chemistry and Geosciences, Institute of Chemistry
2 Vilnius University, Life Sciences Center, Institute of Biochemistry

Indazoles are nitrogen-containing heterocycles present in numerous marketed drugs
and clinical candidates that display broad pharmacological activities, including potent
anticancer effects. AOH1996 - N-(2-((2-(3-methoxyphenoxy)phenyl)amino)-2-
oxoethyl)-1-naphthamide is a first-in-class small-molecule inhibitor of a
cancer-associated proliferating cell nuclear antigen (PCNA) isoform that exploits
transcription-replication conflict as a selective vulnerability in tumor cells, showing
cytotoxic, anti-metastatic,c, and immunomodulatory effects. Motivated by the
combination of indazole’s medicinal relevance and the emergence of AOH1996 as a
clinically advanced caPCNA inhibitor, this work focuses on improving the synthesis of
2-(1H-indazol-3-yl)ethan-1-amine derivatives and integrating AOH1996 fragment to
generate putative PCNA-targeting anticancer agents. An efficient, inexpensive, and
scalable Henry reaction based route was developed to access 2-
(5-substituted-1H-indazol-3-yl)ethanamines starting from 5-substituted
1H-indazole-3-carbaldehydes obtained via nitrosative indole-to-indazole ring
transformation, followed by ammonium-acetate-catalyzed nitroaldol condensation with
nitromethane and lithium aluminium hydride reduction. The resulting amines were
converted to fumarate salts and subsequently coupled with 2-chloro-N-(2-(3-
methoxyphenoxy)phenyl)acetamide, previously prepared by our group developed
protocol, to furnish a series of 2-((2-(5-substituted-1H-indazol-3-yl)ethyl)amino)-N-(2-
(3-methoxyphenoxy)phenyl)acetamides incorporating an AOH1996 fragment. To
conclude, our group has improved efficient synthesis method for 2-(1H-indazol-3-
yl)ethan-1-amine derivatives and created a series of compounds containing AOH1996
and an indazole ring fragment.
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Modifikuoty chitozano junginiy sintezé ir jy pritaikymas prailginti
sezoniniy uogy galiojimo laikg

Viktorija Juséenko, Tatjana Kavleiskaja
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Maisto galiojimo laiko prailginimas yra vienas pagrindiniy Siuolaikinés maisto
pramonés iSSUkiy, susijusiy su maisto kokybés iSsaugojimu ir atlieky mazinimu.
Siekiant sulétinti oksidacinius procesus, kontroliuoti maisto toksines infekcijas ir
patenkinti vis didéjant] vartotojy poreikj saugiems ir tvariems maisto konservavimo
badams, kuriamos naujos maisto pakuogiy ir dangy technologijos. Siems uzdaviniams
jgyvendinti  naudojamos  medziagos, pasizyminCios antioksidacinémis ir
antibakterinémis savybémis. Viena i$ krypciy, skirty apsaugoti uogas nuo greito irimo,
tai jas dengti modifikuoto chitozano sluoksniu.

Atlikto darbo tikslas buvo susintetinti vandenyije tirpius chito-oligosacharidus (Chit),
kvaternizuotus chitozano (QCh) ir chito-oligosacharidus (QChit) darinius su chloridu ir
askorbatu prieSjoniais ir istirti jy visy, kaip apsauginés uogy dangos, taikymo
perspektyvas. Chito-oligosacharidai (Chit) buvo gauti ragstine hidrolize, produktus
gryninant dializés bidu arba preparativine molekuliniy siety chromatografija naudojant
sorbentg Sephadex G-15. Analitinés molekuliniy siety chromatografijos rezultatai
parode, kad gauty chito-oligosacharidy molekuliné masé svyravo nuo 0,5 iki 10,7 kDa.
Chitozano ir  chito-oligosacharidy kvaternizavimas  atliktas naudojant
glicidiltrimetilamonio chloridg. Kvaternizavimo reakcija ir prieSjonio pakeitimas buvo
patvirtinti FT-IR ir "H BMR spektroskopiniais tyrimais. Kvaternizuoty junginiy '"H BMR
spektre ties 3,37 ir 3,14 m.d. stebimos naujos metileno ir trimetilamonio grupiy
smailés, taip pat metileno protony smailés Salia -NH- grupés ties 2,91-2,76 m.d.
Kvaternizavimo chitozano chloridy laipsniai, apskaiciuoti is 1H BMR spektry, sieké 3.
Kvaternizuoty chitozano ir chito-oligosacharidy FT-IR spektruose nustatytas
absorbcijos juostos ties 1560 cm™ intensyvumo sumaZzéjimas ir identifikuota
papildoma virpesiy juosta ties ~1475 cm™, priskiriama ketvirtinés amonio grupés C—
H deformaciniams virpesiams, patvirtina sékmingg junginiy kvaternizacijg. Chito-
oligosacharidy ir kvaternizuoto chitozano askorbaty 1H BMR spektruose atsiranda
naujos ties 4,47, 3,98 ir 3,70 m.d. smailes, o FT-IR spektruose naujos absorbcijos
juostos ties 1720-1730 cm™ ir ~755 cm™, rodancios askorbato anijono jsijungima.
Chito-oligosacharidy, QChit ir QCh antioksidacinis aktyvumas jvertintas naudojant
1,1-difenil-2-pikrilhidrazilio (DPPHs+) radikalus ir gelezies (lll) jony redukcijos
antioksidacines galios nustatymo metodu. Nustatyta, kad didzZiausias antioksidacinis
aktyvumas priklauso kvaternizuoto chitozano askorbatui (~80 %) ir 5,5 kDa chito-
oligosacharido askorbatui (~75 %).

Galiausiai chitosano dariniy dangy apsauginis poveikis uogy (avie€iy ir Silauogiy)
kokybei ir galiojimo laikui buvo vertintas matuojant uogy masés pokycius bei stebint
vizualinius pokycius fotografijant produktus per eksperimento laikotarpj. Uogy, dengty
modifikuotais chitozano junginiais, iSvaizdos, taip pat drégmés netekimo dinamika ir
chitozano dariniy antioksidacinio aktyvumo vertés neparodé priklausomybes. Bet visgi
chitozano arba chito-oligosacharidy danga sustabdo uogy drégmeés praradimg
laikymo metu.
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(Imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-4-il)fenoliy sintezé ir modifikavimas

Fausta Kairyté, leva Zutauté
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Amiloidozé yra bendras terminas, apibudinantis ligas, kurios vystosi kai organizme
padidéja baltymy, praradusiy savo funkcijg dél pakitusios antrinés struktaros, kiekio
organizme. Tokie baltymai atsiranda jiems netaisyklingai susilankstant arba skylant j
atskirus, netaisyklingus fragmentus, kurie jungiasi tarpusavyje ir sudaro netirpia,
stabilig betafibriline struktlrg. Amiloidais vadinami susidare Siy struktiry agregatai.
Tokie dariniai yra atsparus fermentams, tokiems kaip peptidazéms, kuriy funkcija yra
skaidyti baltymus. Sutrikus Siam procesui, pradeda vystytis sisteminés bei lokalizuotos
amiloidozeés formos, kurios sukelia neurodegeneracines ligas, tokias kaip Parkinsono
ir Alzheimerio ligos, lokalizuotas smegenyse. |vairiy moksliniy tyrimy metu buvo
pastebéta, jog mazamolekulinius heterociklinius fragmentus turintys junginiai geba
slopinti amiloidiniy agregaty susidarymg organizme.

Sio darbo tikslas - praplésti junginiy imtj, kurie pasizyméty amiloidiniy agregaty
moduliatoriy savybémis. Todél pagrindinis Sio darbo uzdavinys
susintetinti (imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-4-il)fenolius, turinius heterociklinj fragmentg
skirtingose padétyse, ir juos modifikuoti. Pradiniais junginiais pasirinkti 2-jod ir 4-
jodfenoliai. Dél reaktingumo hidroksigrupés buvo modifikuotos pirmajame zingsnyje.
Toliau seké trigubo rySio prijungimas ir jvestos propargilbromido grupés pakeitimas
tioimidazolo fragmentais. Atlikus auksu katalizuojamg ciklizacijos reakcijg, iSskirti
tiksliniai (imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-4-il)fenoliai 1 ir 2, kuriy atitinkamos hidroksigrupés
toliau modifikuojamos iki tiksliniy amidy, esteriy bei eteriy tolimesniems amiloidiniy
baltymy agregacijos tyrimams.
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Polydopamine-Based Imprinted Sensors for Tetracycline Detection
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Vilnius University

2Department of Nanotechnology, State Research Institute Center for Physical Sciences and
Technology

Molecularly imprinted polymers (MIPs) are purpose-built polymers featuring specific
molecular recognition sites. The integration of MIPs as a recognition element,
combined with a portable screen-printed electrode (SPE) as an electrochemical
transducer, offers a practical strategy for routine environmental analysis (Ayankojo et
al., 2020). Tetracycline (TC) is a principal class of antibiotics, used in veterinary
medicine, in human clinical therapy, and as an additive in animal feed. Because of its
extensive use, TC has attracted significant attention, as it poses notable ecological
and human health risks. Consequently, accurate detection of tetracycline is highly
significant for pharmaceutical quality control, food safety, and environmental
monitoring. Traditional techniques for TC detection present certain drawbacks, such
as complicated operation, expensive instrumentation, and time-consuming protocols
(Cheng et al., 2024). Therefore, a combination of MIP-based platforms with portable
electrochemical systems offers a valuable approach for selective, sensitive, and rapid
analysis of tetracycline residues in complex systems.

In this work, a MIP-based sensor was prepared for the selective determination of
tetracycline, using dopamine hydrochloride as the functional monomer and
tetracycline as the template, thereby generating recognition sites complementary to
the target’'s molecular structure. MIP fabrication was performed via drop-casting of
polydopamine nanoparticles synthesized via auto-oxidation of dopamine
hydrochloride in tris buffer (pH 8.5) and electrochemical polymerization via cyclic
voltammetry in phosphate-buffered saline (PBS, pH 7.4), with TC. Non-imprinted
polymers (NIPs) were prepared using the same procedure but without a template and
served as controls. Template removal was performed by solvent washing with an
ethanol-acetic acid mixture (9:1, v/v). Rebinding studies using electrochemical
techniques, including cyclic voltammetry and electrochemical impedance
spectroscopy, confirmed that MIPs exhibited enhanced sensitivity and selectivity for
tetracycline compared with NIPs, demonstrating the system's potential for tetracycline
detection.
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Influence of Polyaniline on Conductivity and Drug Release
from Alginate-Based Hydrogels

Shahbaz Khan, Sariinas Zukauskas
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Sodium alginate-based hydrogels are used in studies for drug delivery application due
to their biocompatibility and the ability to hold high water content. However, sodium
alginate lacks electrical conductivity which limits its use in electroactive environments.
In this study composite containing sodium alginate and pani was fabricated to study
the electrical conductivity and drug release behavior. Polyaniline was incorporated into
sodium alginate via in situ polymerization of aniline using ammonium persulfate as
oxidizing agent and was crosslinked by calcium ions by using calcium chloride as
crosslinker. Methylene blue was used as drug model to evaluate the release behavior
from the hydrogel. Release study in phosphate buffered saline showed that the release
of methylene blue was dependent on dye concentration as with the low concentration
of methylene blue negligible amount of the dye was released due to electrostatic and
pi-pi interactions with in the dense composite network. While with increased dye
concentration it showed diffusion controlled sustained release, fitting Higuchi model
R2?= 95 over 48 hrs. Electrical conductivity was checked by using four probe method
which confirmed that the conductivity increased significantly with higher PANI content,
rising by over two orders from the low PANI concentrations. Results demonstrates that
polyaniline play a critical role in in governing the conductivity and passive drug release
behavior in alginate-based hydrogels highlighting their importance in alginate-based
hydrogel systems. The increase in electrical conductivity suggests that the system
could serve as a promising system for controlled release upon further optimization.
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Precise, on-demand drug delivery remains a critical challenge in modern therapeutics,
particularly for localized treatments requiring high loading efficiency and
spatiotemporal control. Electronic drug delivery systems (EDDS) based on
electroactive materials offer programmable release profiles; however, their practical
application is often limited by insufficient drug loading capacity and poor mechanical
compliance. In this work, we report the development of a molecularly imprinted
conducting polymer—hydrogel composite designed to address these limitations and
enable electrically tunable drug delivery. Polypyrrole (PPy) was incorporated at
varying concentrations (0-2%) into a hydrogel matrix, with molecular imprinting
introduced to enhance selective tetracycline recognition. Drug loading was quantified
using UV-Vis spectroscopy at 360 nm, while swelling behaviour was evaluated to
elucidate structure—property relationships. The composites exhibited reproducible
tetracycline adsorption, with loading strongly dependent on PPy content. A low PPy
concentration (0.2%) produced the highest adsorption capacity (=381 ug g™),
attributed to enhanced 1T—1T and electrostatic interactions between tetracycline and the
conducting polymer. In contrast, higher PPy contents (=0.4%) resulted in reduced drug
loading, correlating with decreased swelling ratios and increased network rigidity.
Swelling systematically decreased from 84.1% for the PPy-free hydrogel to 71.3% at
2% PPy, highlighting the trade-off between binding selectivity and hydrogel
permeability. These results demonstrate that careful optimization of conducting
polymer content is essential to maximize drug loading while maintaining favourable
hydrogel swelling properties. The presented molecularly imprinted PPy—hydrogel
platform shows strong potential for integration into electroceutical systems, enabling
high drug loading combined with electrically controlled, on-demand release.
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Amperometrinis gliukozés biologinis jutiklis 5-amin-1,10-
fenantrolino, aukso nanodaleliy ir gliukozés oksidazés pagrindu
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Asta Kausaité-Minkstimiené

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

Cukrinis diabetas — tai liga, kurig sukelia angliavandeniy apykaitos sutrikimai,
lemiantys gliukozés kiekio kraujyje padidéjimg. Nekontroliuojama ir negydoma Si liga
gali iSsivystyti iki rimty komplikacijy ar net mirties. Todél, norint suvaldyti diabeta, labai
svarbu yra stebéti gliukozés koncentracijg kraujyje. Gliukozés kiekiui nustatyti yra
daugybé budy, taciau vienas i$ dazniausiai naudojamy, dél savo itin paprasto veikimo
principo, yra amperometriniai biologiniai jutikliai. Siuose jutikliuose dazZniausiai
naudojamas fermentas — tai gliukozés oksidazé, kuri yra atranki gliukozei, lengvai
iSgryninama ir nebrangi.

Siame darbe buvo sukurtas bereagentis amperometrinis gliukozés biologinis jutiklis.
Indikatorinis jutiklio elektrodas buvo ruoSiamas ant grafito strypelio pavirSiaus
sluoksnis po sluoksnio absorbuojant 5-amin-1,10-fenantroling, aukso nanodaleles ir
gliukozés oksidaze. Po to fermento molekulés buvo chemiSkai sujungtos skersiniais
rySiais glutaro aldehido garais. Tokioje konstrukcijoje 5-amin-1,10-fenantrolinas veiké
kaip redokso mediatorius, uztikrinantis efektyvig elektrony pernasg, o aukso
nanodalelés stiprino analizinj signalg. Siekiant uztikrinti optimaly jutiklio veikimg buvo
optimizuojamos elektrodo paruoSimo bei veikimo sglygos. Taip pat buvo istirtos
pagrindinés analitinés charakteristikos.

Sukurtas biologinis jutiklis pasizyméjo placiu tiesiniu diapazonu, zemomis aptikimo ir
nustatymo ribomis, dideliu pakartojamumu ir priimtinu atkuriamumu, taip pat puikiu
atrankumu gliukozei bei patenkinamu saugojimo stabilumu bei atsparumu urino ir
askorbo riigs&iy interferencijai. Sios savybés rodo, kad sukurtas biologinis jutiklis yra
tinkamas rutininiam ir sveikatos priezilros |jstaigose atliekamam gliukozés
koncentracijos nustatymui. Be to, biologinio jutiklio konstrukcija pasiZzymi
universalumu ir gali bati pritaikoma kity kliniSkai ar aplinkos pozitriu svarbiy analiCiy
nustatymui, taip atskleidZiant jos potencialg platesniam analitiniam taikymui.

Padéka
Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-MIP-24-7.
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Vakary Lietuvos (Rietavo-1 grezinio) ordoviko uolieny
chemostratigrafija
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Chemostratigrafija — geologijos disciplina, kuria tiriama cheminiy elementy ir izotopy
reikSmes ir tendencijos geologiniuose pjuviuose. Nepaisant to, kad chemostratigrafija
néra oficialiai pripazintas stratigrafijos padalinys, Sie tyrimai yra labai geras pagalbinis
jrankis uolieny storymiy padalijimui ir jy koreliacijai. Siuo tyrimu siekiama apibadinti
stabiliy anglies izotopy (8'3C) ordoviko chemostratigrafijg Rietavo-1 grezinyje (Vakary
Lietuva). Naujai surinkta medziaga yra i$ Rietavo-1 grezinio, kuris yra iSgreztas Vakary
Lietuvoje, méginiai surinkti i5 ordoviko ir apatinio siltro sluoksnio. Jie imti vidutiniSkai
kas 1 metrg, apatinéje pjavio dalyje meéginius imant tankiau, kas 0,5 metro. Tirtas
pjavis sudarytas i§ miSrios sudéties karbonatinés — siliciklastinés sudéties uolieny
(daugiausiai Kklintis ir mergeliai). Anglies izotopinei analizei buvo paruosta daugiau nei
120 méginiy (naudojant grastuve uolienos sutrintos | pudrg). Méginiai analizuoti Tartu
universitete, Geologijos katedroje.

Atlikus izotopy analize viduriniame ir virSutiniame ordovike iSskirtos 7 teigiamos
anomalijos ir 1 neigiama. ISskirtos Sios teigiamos anomalijos pjavyje: vidurio Darivilio
(angl. Middle Darriwilian Isotopic Carbon Excursion (MDICE)), kuri nustatyta
Segerstad svitoje, Gutenbergo anomalija (angl. Guttenberg Isotopic Carbon Excursion
(GICE)), kuri nustatyta Blidene svitoje, Rakverés (vidurinéje Mossen svitos dalyje),
Saunjos (virSutinéje Montu svitos dalyje ir Saunja svitoje), Moe (apatinéje Jonstorp
svitos dalyje), Parovéjos (apatinéje Parovéjos svitos dalyje) ir Hirnancio (angl.
Hirnantian (HICE)). Tarp MDICE ir GICE teigiamy anamolijy yra iSskirta vienintelé
neigiama anomalija vadinama apatinio Sandbio neigiama anomalija (angl. Lower
Sandbian Negative Isotope Carbon Excursion (LSNICE)), kuri iSskirta ties Dreimani ir
Adze svity riba. Pjavyje rySkiausios Parovéjos ir HICE anomalijos. Parovéjos 3'3C
ekskursijos metu reikSmeés siekia beveik 2 %o.. HICE anomalija turi geriausiai iSreikstg
virSane, kur reikSmeés siekia 4,2 %o0. Pagal izotopy kreivés formg iSskiriama 17 Baltijos
anglies izotopy zony (BC) (angl. Baltic Carbon). Zony iSskyrimas buvo paremtas L.
Ainsaar ir kt. (2010) jZvalgomis.

Chemostratigrafiniai tyrimai yra naudingas jrankis uolieny tyrimuose ypac¢ derinant su
kitais tyrimy metodais (biostratigrafiniais, litostratigrafiniais). Pagal gautus duomenis
pavyko koreliuoti tirtg pjavj su JAV ir Skandinavijos pjaviais ir Baltijos anglies izotopy
zony suskirstymg pritaikyti kituose ordoviko sedimentaciniuose baseinuose.
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Machine Learning Approaches for Linking Groundwater Level Changes and
Hydrochemical Patterns
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Groundwater systems are influenced by both natural processes and human activities,
making it important to understand how groundwater levels and water chemistry
change together over time. This study examines the relationship between groundwater
level dynamics and hydrochemical variability across Lithuania by combining long-term
monitoring data with satellite observations and data-driven analysis methods.
Groundwater level and chemical measurements collected between 2002 and 2024
were obtained from the Lithuanian Geological Survey and linked with terrestrial water
storage anomalies derived from NASA’s GRACE satellite mission.

To analyse these datasets consistently, a Python-based workflow was developed that
integrated in situ monitoring records and satellite-derived information within a single
analytical framework. The study focused on identifying hydrochemical indicators that
respond most clearly to changes in groundwater levels. Chloride, calcium, and
sulphate concentrations were selected as representative parameters based on
hydrogeological understanding and preliminary data analysis. Regularized linear
regression methods (LASSO and Ridge) were then applied to explore statistical
relationships and estimate relative groundwater-level variability at a representative
monitoring well.

The analysis revealed consistent links between fluctuations in groundwater levels and
variations in the selected chemical parameters. Model results show moderate
predictive performance, indicating that relatively simple linear models can capture an
important part of short-term groundwater behaviour. Among the tested methods,
LASSO regression produced slightly more stable results by limiting the influence of
less informative variables.

The findings demonstrate that combining satellite gravimetry, national monitoring data,
and machine learning techniques can provide additional insight into groundwater
system dynamics. Such integrated approaches may support more informed
groundwater assessment and contribute to sustainable management of water
resources at the regional scale.
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PDMS-Enhanced Polyester Networks for UV-Cured Thin Films
Formation
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Polyesters play a significant role in tissue engineering due to their favorable
combination of biodegradability, biocompatibility, and adaptable mechanical
properties (Middleton & Tipton, 2000; Woodruff & Hutmacher, 2010). In tissue
engineering applications, three-dimensional scaffolds are required to mimic the
extracellular matrix and provide structural and biochemical support for cell attachment,
proliferation, and differentiation (O’Brien, 2011). Biodegradable polyesters are well
suited for this application because their degradation rate can be adjusted to align with
the pace of new tissue growth, enabling the scaffold to be gradually replaced by natural
tissue (Middleton & Tipton, 2000). Additionally, the chemical structure of polyesters
can be modified to improve properties such as elasticity, strength, porosity, and
surface hydrophilicity, which are critical for successful cell-material interactions
(Woodruff & Hutmacher, 2010). Owing to their versatility and processability into
various forms, including porous scaffolds, films, and fibrous matrices, polyesters
remain one of the most extensively studied and applied material classes in tissue
engineering research (O’Brien, 2011).

In this study, a series of modified polyesters were synthesized via polycondensation
of azelaic acid, maleic anhydride, diethylene glycol, PDMS, and malic acid. The
chemical structure of the obtained polymers was confirmed using FT-IR and "H NMR
spectroscopy. Thin films were produced by incorporating different crosslinking agents
glycidyl methacrylate, butyl methacrylate, acrylamide, and N,N'
methylenebisacrylamide together with the photoinitiator 2,2-dimethoxy-2-
phenylacetophenone, followed by UV induced curing. Mechanical performance was
assessed by measuring Young's modulus and elongation at break. Mechanical
properties were strongly dependent on the type of crosslinking agent used. Young’s
modulus ranged from 0.2 MPa to 170 MPa, while elongation at break varied from 0%
to 190%. Contact angle measurements showed that the films exhibited lower contact
angles (70° — 99°) compared to pure PDMS, indicating enhanced surface
hydrophilicity. SEM analysis revealed smooth film surfaces with uniformly distributed
silicon domains.
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Bone defects caused by trauma, disease, or surgery affect millions of people
worldwide annually, promoting demand for bioactive ceramics that integrate
seamlessly with host tissue, restoring structural integrity and biological function.
Among calcium phosphate-based biomaterials, magnesium whitlockite (Mg-WH:
Ca;gsMg,(HPO,),(PO,):2) has emerged as a promising candidate in hard-tissue
engineering research due to its excellent osteoconductive and bioresorbable
properties. Implanted into the defective bone site, Mg-WH functions as a temporary
scaffold that gradually resorbs and is gradually replaced by newly formed bone tissue.
Moreover, it is known that magnesium ions released during degradation accelerate
the healing process through cellular pathways. The combination of these properties
makes Mg-WH an excellent candidate for hard tissue regeneration applications.

In this work, the solution mediated conversion of amorphous calcium phosphate into
Mg-WH via a dissolution—precipitation method in buffer solution was investigated.
Influence of phosphate buffer composition and added magnesium ion concentration
on the final product was examined to identify optimal conditions for achieving single-
phase Mg-WH. The selected conditions led to the successful production of a single-
phase Mg-WH particles ranging in size of 100-300 nm. Purity of the synthesized
product was verified by X-ray diffraction (XRD) accompanied with Rietveld refinement,
Fourier-transform infrared spectroscopy (FTIR) and inductively coupled plasma optical
emission spectroscopy (ICP-OES).
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Fosfolipidiné membrana yra svarbi biologiniy sistemy dalis, uztikrinanti gyvy lgsteliy
apsaugg ir funkcijy reguliavimg. Dél membranoms budingo sudétingumo, siekiant tirti
jos pagrindiniy struktdriniy komponenty — glicerolfosfolipidy — sgveikas su vaistais,
toksinais ir baltymais, daznai naudojami modeliniy membrany dariniai. Sios modelinés
membranos, ne tik atkartoja pagrindines fosfolipidinés membranos funkcijas, bet ir
suteikia geresne eksperimentine kontrole. Tokie modeliai gali bGti formuojami ant
elektrai laidziy kiety pavirsiy ir tiriami elektrocheminiais metodais. Sio darbo tikslas —
ant fluoru legiruoto alavo oksido pavirSiaus suformuoti dvisluoksnes lipidines
membranas, naudojant skirtingos sudéties savitvarkius monosluoksnius (SAM), bei
istirti suformuoty membrany elektrocheminiy parametry priklausomybe nuo naudoto
SAM sudéties.

Eksperimento metu fosfolipidinés dvisluoksnés membranos (DSM) buvo
konstruojamos ant FTO pavirSiuje suformuoty SAM-y, kurie buvo gauti naudojant
skirtingus oktadeciltrichlorosilano (OTS) ir acetoksi-2-acetoksietiltrichlorosilano (ACT)
medziagy santykius. DSM formavimas buvo atliktas naudojant vezikuliy susiliejimo
metodg S 1,2-dioleoil-sn-glicero-3-fosfocholino (DOPC) ir cholesterolio miSinio
santykiu 6:4. Suformuoty membrany biologinio relevantiSkumo jvertinimui buvo tiriama
ju sagveika su toksinu melitinu. SAM ir DSM savybiy tyrimui buvo naudoti pavirSiaus
kontaktinio kampo matavimai bei elektrocheminio impedanso spektroskopija (EIS).

Gauti rezultatai parodé, kad DSM stabilumas ir vientisumas stipriai priklauso nuo SAM
sudéties ir formavimo sglygy. PavirSiaus hidrofobiSkumo matavimai parodé aiSkig
priklausomybe nuo OTS/ACT santykio, o optimaliomis sglygomis kontaktiniai kampai
sieké apie 100-110°. Suformuoty SAM kompleksinés talpos vertés, nustatytos is EIS
duomeny, svyravo nuo 1.1 iki 6.0 yF/cm?. DOPC/cholesterolio membranos formavimui
optimalios SAM sudéties nustatyti nepavyko dél nepakankamo eksperimentiniy
duomeny atsikartojamumo. Dél nepilnai ir nevienodai susiformavusiy membrany
specifinj melitino poveikj vienareikSmiskai jvertinti sunku. Tyrimy metu gauti rezultatai
rodo, kad tolimesniems tyrimams bdtinas membrany formavimo salygy
optimizavimas, siekiant pagerinti ekperimenty atsikartojamumag ir patikimai jvertinti
Sios sistemos sgveikas su toksinais.
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Yttrium orthoferrite (YFeOs) is one of the rare earth orthoferrite class of materials,
which have become well known due to their unique physical properties. These
materials are of the perovskite oxide type structure (ABO3), where A and B are cations
with different ionic radii. In the ideal case, the perovskite structure should be cubic,
though due to differences in the cation ionic radii and due to defect formation, other
structures can also be formed (orthorhombic, hexagonal etc.). Such is the case with
YFeOs, which can form either an orthorhombic or a hexagonal phase, which can lead
to very different magnetic and optical properties.

The synthesis of YFeOs has posed quite a lot of problems due to its metastability,
which causes the orthoferrite phase to turn into an yttrium-iron garnet (YsFesO12) and
ferric oxide (Fe20s3) at high temperatures. Because of this, conventional solid-state
synthesis is not applicable due usually requiring multiple high-temperature (>1000 °C)
heating steps. Other synthesis routes can be utilized for metastable phase formation,
such as gel combustion or ultra-fast high-temperature sintering, but they are often
difficult to control and offer quite poor result reproducibility. In contrast, the so-called
cometathesis method makes it possible to obtain high purity metastable ternary oxides
at significantly lower temperatures.

Cometathesis synthesis relies on the use of a mixture of intermediate oxides for the
formation of the metastable phase and some thermodynamically stable secondary
phase. These byproducts provide a driving force for the reaction to come to fruition.
The removal of the byproduct is the only drawback of this method, but it can be
resolved through careful choice of the precursor materials to ensure the formation of
a compound which can be easily removed (i.e. water-soluble).

The main goal of this research is to synthesize yttrium orthoferrite, using various oxide
precursors (MgFe204, CaFe204, YOCI) and their mixtures, changing their ratio to tailor
the synthesis parameters for single phase YFeOs formation as well as the physical
property analysis of the obtained products.

This research elucidates the dependence of the phase purity of the obtained material

on the choice of synthesis conditions, as well as the synthesis of the precursors
themselves and their characterization.
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Lietuvos upiy potvyniy parametry kaitos tendencijos 1961-2020
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Per pastaruosius deSimtmecCius klimato kaita reikSmingai paveiké Lietuvos upiy
hidrologinj rezimg — pavasariniai potvyniai ankstéja, kinta jy intensyvumas, trukmé ir
sezoniSkumas. Auganti oro temperatira, trumpéjanti sniego dangos iSsilaikymo
trukmé bei kintantis krituliy kiekio pasiskirstymas lemia nuotékio sezoniSkumo
pokyCius. Tokie procesai keiCia hidrologinio ciklo eigg ir turi jtakos potvyniy
formavimosi sglygoms skirtinguose Salies baseinuose. Todél Sio tyrimo tikslas yra
jvertinti 1961-2020 m. laikotarpio pagrindines Lietuvos upiy potvyniy pokyciy kaitos
tendencijas. Tyrime siekiama atskleisti Lietuvos upiy hidrologinio sezoniSkumo
pokycius ir galimas jy formavimosi priezastis kintancio klimato sglygomis.

Tyrime naudoti Lietuvos hidrometeorologijos tarnybos 1961-2020 m. penkiolikos upiy
kasdieniai debity duomenys. Maksimaliy metiniy debity (Qmax) analizé atlikta 60 mety
laikotarpiu dviem trisdeSimtmeciais (1961-1990 ir 1991-2020). Kiekvienais metais
buvo nustatomas vienas debito maksimumas ir analizuojamas jo pasiskirstymas
meénesiais. Tyrime potvyniy ekstremalumas vertintas standartizuojant Qmax reikSmes,
taip analizuojant standartizuotas didZiausias potvynio reikSmes (z). Papildomai
nagrinéti debito, didesnio uz vidutinj daugiametj potvynio debitg (DDVP), atvejai.
Nustatytos dienos, kai paros debitas virSijo upés daugiametj potvynio debitg, vertintas
ju pasiskirstymas meénesiais bei deSimtadieniais. Tokia metodika leido jvertinti
potvyniy sezoniSkumo, intensyvumo ir ekstremalumo kaitg Lietuvos upése.

Tirtose Lietuvos upése dél sniego tirpsmo poveikio maksimalaus debito (Qmax) atvejai
dazniausiai nustatomi kovo—balandzio ménesiais. Taciau lyginant 1961-1990 ir 1991—
2020 m. laikotarpius nustatyta aiSki sezoniSkumo kaita — pavasariniy piky skaicius
sumazeéjo (vidutinése—mazose upése vidutinisSkai nuo 24,0 iki 16,3, didziosiose — nuo
14,5 iki 9,0 atvejo vienai upei), 0 Ziemos sezonu potvyniy padaugéjo, ypac didziosiose
upese. Vakary Lietuvoje iSrySkéjo lapkriCio pikai, siejami su daznesnémis ir
intensyvesnémis rudeninémis liGtimis, atskleidZzianCiomis miSraus tipo potvyniy
stipréjimg. Didziosiose upése nustatytas potvyniy ekstremalumo mazéjimas.
Vidutinése—mazose upése po 1990 m. potvyniai taip pat silpnéjo, nors atskirais metais
fiksuoti itin ekstremalis atvejai Susvéje (z=4,5) ir Ventoje (z=4,1). DDVP dieny analizé
parodé, kad nors potvyniy laike pavasaris iSlieka dominuojantis, Ziemg atvejy
reikdmingai padaugéjo, ypa¢ Zemaidiy auks$tumoje. Tai atskleidzia potvyniy
ankstéjimo ir hidrologinio rezimo persiskirstymo tendencija.
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Tarppariniai oro temperatiros svyravimai Lietuvoje

Adrija Meiltunaité, Egidijus Rimkus
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Tarppariniai oro temperatiros svyravimai yra vidutinés oro temperataros skirtumai tarp
dviejy gretimy pary, atspindintys trumpalaikj atmosferos procesy kintamumg, oro
masiy advekcijg ir frontinés veiklos intensyvuma. Sis rodiklis leidZia jvertinti ne tik ory
nepastovuma, bet ir klimato rezimo ypatumus. Tyrimo tikslas — jvertinti tarppariniy oro
temperatiros svyravimy dydj ir pasiskirstymg Lietuvoje, nustatyti jy sezoninius ir
erdvinius désningumus, ilgalaikes tendencijas 1951-2024 m. laikotarpiu bei rySj su
vidutine ménesio oro temperatdra.

Tyrime analizuojami 18 meteorologijos sto€iy vidutinés paros oro temperatiros
duomenys S Lietuvos hidrometeorologijos tarnybos duomeny bazes, tolygiai
apimantys visg S$alies teritorijg. Tarppariniai svyravimai buvo apskaiCiuoti kaip
vidutinés paros oro temperatlros skirtumai tarp gretimy dieny. Kiekvienai stocCiai
nustatytos vidutinés meénesinés ir metinés reikSmés, apskaiCiuoti standartiniai
nuokrypiai bei tiesinés regresijos trendai (°C/10 mety). Trendy statistinis
reikSmingumas vertintas taikant Mann-Kendall testg. Pirsono koreliacijos koeficientas
naudotas rysSiui tarp vidutinés meénesio oro temperatiros ir tarppariniy svyravimy
Vilniuje bei Klaipédoje jvertinti.

Nustatyta, kad vidutinis metinis oro temperatiros pokytis tarp dviejy gretimy pary
Lietuvoje siekia apie 1,8 °C. Maziausi svyravimai (1,5-1,7 °C) budingi Vakary Lietuvai,
ypac pajurio zonai, kur juntamas tiesioginis Baltijos jaros poveikis, o didziausi (iki 2,0
°C) — rytinéje ir pietrytinéje Salies dalyje, pasizymincioje rySkesniais kontinentinio
klimato bruozais. Sezoniniu pozilriu maZziausi svyravimai fiksuojami vasarg (ypac¢
liepa ir rugpjatj, apie 1,1-1,6 °C), kai vyrauja stabilesnés atmosferos sglygos ir mazené
oro masiy kaita, o didziausi — Ziemg (sausj iSauga iki 1,9-2,5 °C), kai daznesni staigis
temperatiros pokyciai del aktyvios cikloninés veiklos. llgalaikés kaitos analizé parodé,
kad 1951-2024 m. laikotarpiu tarppariniai oro temperatiros svyravimai daugumoje
stoCiy statistiSkai reikSmingai mazéjo, ypac€ Ziemos ménesiais (vasarj iki -0,14 °C/10
mety). Tai rodo mazéjantj Lietuvos klimato kontrastinguma. Siltuoju mety laiku
pokyciai daugiausiai nereikSmingi, tik rugpjiacio meénesj visose meteorologijos stotyse
tarppariniai temperatitros svyravimai augo (dalyje stoCiy statistiSkai reikSmingai).
Nustatyta, kad tarppariniy oro temperatiros pokycCiy priklausomybé nuo vidutinés
meénesio temperatiros yra stipriausia ziemos sglygomis: tiek Klaipedoje, tiek Vilniuje
sausio meénesj nustatytas statistiSkai reikSmingas neigiamas rysys, t. y. augant oro
temperatirai, mazéja tarppariniai svyravimai. Gauti rezultatai iSrySkina jarinio ir
kontinentinio klimato skirtumus bei rodo mazéjant] trumpalaikj temperatlros
kontrastingumg Lietuvoje.

63



38

Grafeno oksido ir laidziyjy polimery kompozitai: sintezé, struktura
ir savybés

Greta Melkanaité, Justina Gaidukevic
Chemijos ir Geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Vilnius

Grafeno oksidas (GO) pasizymi hidrofilinémis savybémis ir funkciniy grupiy gausa,
polimerais galima gauti kompozitus, kurie iSsiskiria puikiu elektrocheminiu aktyvumu ir
geru mechaniniu stabilumu. Sios savybés ypaé svarbios kuriant jautrius ir patikimus
elektrocheminius jutiklius. Serotoninas (5-hidroksitriptaminas, 5-HT) yra vienas
svarbiausiy neuromediatoriy, kuris palaiko musy emocinj stabilumg. Jo pagrindiné
sintezé vyksta Zarnyne (apie 90 % viso serotonino), taip pat smegenyse, Kkur jis
reguliuoja nuotaikg, miegg, apetita, atmintj ir net mokymosi procesus. Aukstas
serotonino lygis yra susijes su laimeés ir ramybes jausmu, o jo trGkumas gali sukelti
depresijg, nerimg ir miego sutrikimus. Nepaisant serotonino biologinés svarbos, jo
selektyvus ir greitas aptikimas sudétingose biologinése terpése iSlieka reikSmingu
iS80kiu ypaC esant jo mazoms koncentracijoms. Todél aktualu kurti pazangias
elektrochemines medziagas ir jutikliy platformas, kurios uztikrinty didelj jautruma,
selektyvumg ir stabilumg serotonino aptikimui realiose biologinése sistemose.

Sio tyrimo tikslas buvo susintetinti GO ir poli(anilino-antranilo rigsties) kopolimero
kompozitus (GO/PANI-AA), istirti jy struktdrg ir jvertinti elektrocheminj atsakg j 5-HT.
GO buvo sintetinamas modifikuotu Hummers‘o metodu, grafitg naudojant kaip pradine
zaliavg. Grafito oksidacija buvo vykdoma su sieros rigstimi, kalio persulfatu ir fosforo
(V) oksidu. Susidares GO tarpinis produktas buvo toliau oksiduojamas, pridedant
natrio nitrato ir kalio permanganato. GO/PANI-AA kompozitai gauti druskos ragstyje
istirpinus GO, aniling, antranilo ragstj ir amonio persulfatg. Santykis GO : (PANI+AA)
=1 :1. Anilino ir antranilo ragsties santykis kompozite buvo keiCiamas.

Rezultatai parodé, kad GO jterpimas reikSmingai paveikia PANI-AA kopolimero
struktdrines, morfologines ir elektrochemines savybes. SEM analizé atskleidé, kad
kompozity pavirSiaus morfologija, lyginant su grynu kopolimeru, yra homogeniSkesné,
o tai rodo geresne GO dispersijg polimerinéje matricoje. Elektrocheminiai matavimai
parode, kad kompozitas, kurio PANI ir AA santykis buvo 25:75, pasiZzymi geriausiomis
elektrocheminémis savybémis elektrodo modifikavimui. GO/PANI-AA modifikuotas
elektrodas pasizymi stabiliu ir sustiprintu atsaku j 5-HT, kas rodo jo potencialg 5-HT
jutikliy karimui.
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Aukso nanostruktuiry ir berlyno mélynojo taikymas kuriant
fermentinj gliukozés biologinj jutiklj

Giedrius Mickevicius, Asta Kausaitée—Minkstimiené
NanoTechnas — Nanotechnologijy ir medZiagotyros centras, Chemijos ir geomoksly fakultetas,
vilniaus universitetas

Amperometriniai gliukozés biologiniai jutikliai (BJ), kuriuose biologiniu atpaZzinimo
elementu naudojama gliukozés oksidazé (GOx), yra vieni pagrindiniy analitiniy
jrenginiy, placiai taikomy medicininéje diagnostikoje, farmacijos tyrimuose,
biotechnologijoje ir maisto pramonéje. Jie leidzia ne tik tiksliai ir kiekybiSkai nustatyti
gliukozés koncentracijg, bet ir suteikia galimybe atlikti greitus bei realaus laiko
matavimus. Nepaisant didelio jautrio ir atrankumo gliukozei, tradiciniai fermentiniai BJ
daznai pasizymi ribotu stabilumu, nepakankamu atsparumu interferuojanioms
medziagoms, jautrumu aplinkos salygoms. Siekiant pagerinti jy analizines
charakteristikas ir pritaikomumg realiuose meéginiuose, Siuolaikinéje biosensorikos
srityje placiai taikomos pazangios nanomedziagos, tokios kaip aukso nanostruktiros,
grafenas ar nanozimai. Sios medzZiagos padidina elektrodo aktyvy pavirsiaus plota,
pagerina elektrony perdavimg, stabilizuoja fermentg ant elektrodo pavirSiaus ir tokiu
bldu leidzia kurti jautresnius, tikslesnius ir patikimesnius BJ. Amperometriniy BJ
adaptavimas naudojant nanostruktiras suteikia galimybe sumazinti analizés trukme,
pagerinti matavimy pakartojamumg ir sukurti sistemas, pritaikomas neinvaziniam ar
miniatidriniam stebéjimui realiu laiku. Tai pabrézia Siy BJ aktualumg Siuolaikinéje
analizinéje chemijoje ir medicininéje diagnostikoje. Sio darbo tikslas buvo sukurti naujg
amperometrinj fermentinj gliukozés BJ ir istirti jo analizines charakteristikas. Tyrimo
metu grafitinis elektrodas buvo modifikuotas aukso nanostruktGromis (AuNS),
naudojant pastovaus potencialo amperometrijos metoda, bei Berlyno mélynuoju (BM),
jterptu j poli(pirol-2-karboksiragsties) sluoksnj (BM-PPKR), pasitelkiant ciklinés
voltamperometrijos metodg. Ant taip modifikuoto elektrodo pavirSiaus buvo
adsorbuojama GOx, o visas nanobiokompozitas padengtas Aquivion® polimerine
membrana. Sio jutiklio veikimo principas buvo pagristas fermentinés gliukozés
oksidacijos molekuliniu deguonimi metu susidariusio vandenilio peroksido
elektroredukcija katalizuojama BM. Tyrimo metu buvo optimizuotos pagrindinés
indikatorinio elektrodo paruoSimo saglygos (AuNS ir BM-PPKR sintezés sglygos, GOx
ir Aquivion® kiekis) bei BJ veikimo parametrai (darbinis potencialas ir buferinio tirpalo
pH). Gauti rezultatai parodé, kad AuNS Zymiai padidina elektrodo pavirSiaus plotg ir
laidumg, didindamos BJ generuojamg srovés signalg, kuris tam tikrame diapazone
buvo tiesiogiai proporcingas gliukozés koncentracijai. Sukurtas BJ pasizyméjo
geromis analizinémis charakteristikomis, jskaitant pakartojamuma, atkuriamumg ir
atrankumag, parodant jo potencialg gliukozes kiekio nustatymui realiuose méginiuose.
Sie tyrimai pabréZzia amperometriniy gliukozés BJ aktualuma $iuolaikinéje analizinéje
chemijoje ir medicininéje diagnostikoje, atskleidziant nanomedziagy ir fermenty
sinergijos potencialg kuriant BJ, atitinkancius Siuolaikinius diagnostikos poreikius ir
prisidedancius prie inovatyviy biotechnologiniy sprendimy plétros.

Padéka
Finansavimag skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. S-MIP-24-7.
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Naujy benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniy — potencialiy amiloidy
agregacijos moduliatoriy — sintezé

Urté Mileryté, Rita BukSnaitiené, leva Zutaute
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Parkinsono liga (PL) priskiriama progresuojanioms neurodegeneracinéms ligoms,
kuriy molekulinis pagrindas siejamas su a-sinukleino netaisyklingu susilankstymu ir
agregacija, lemian€ia Lewy kineliy formavimgsi bei dopaminerginiy neurony
degeneracijg. Siuo metu taikomos terapijos daugiausia yra simptominés ir tiesiogiai
neveikia molekuliniy ligos progresavimo mechanizmy. Dél Sios priezasties vis daugiau
démesio skiriama mazos molekulinés masés junginiams, gebantiems prasiskverbti
per hematoencefalinj barjerg ir moduliuoti a-sinukleino agregacijg. Nepaisant
literatiroje aprasyty jvairiy agregacijos moduliatoriy, chemiskai jvairiy ir
mechanistiskai iSsamiai istirty junginiy spektras yra ribotas, todél batina ieSkoti naujy
struktdriniy karkasy. Vienu i§ perspektyviy kandidaty laikomas imidazo[2,1-
b][1,3]tiazino karkasas, kuris, kaip rodo naujausi tyrimai, gali slopinti ankstyvgsias a-
sinukleino agregacijos stadijas. Tai sudaro prielaidas kryptingoms Sio karkaso
struktdrinéms modifikacijoms ir detalesniems veikimo mechanizmo tyrimams.

Sio darbo tikslas — susintetinti 2-aril-4H-benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazino darinius,
gebangius moduliuoti a-sinukleino agregacijg. Siems junginiams badinga nauja
struktlriné modifikacija — pakaitas C2 padétyje Salia dvigubojo rysio, lyginant su
anksCiau masy grupeje sintetintais 4-aril-2H-benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazinais.
Kadangi tokios struktiros junginiai literatdroje iki Siol neaprasyti, pirmasis darbo
uzdavinys buvo parinkti ir optimizuoti tinkamg sintezés metodikg. Siuo tikslu per du
etapus buvo susintetintas modelinis junginys 1-(3-fenilprop-2-in-1-il)-1,3-dihidro-2H-
benzo[d]imidazol-2-tionas: pirmiausia atliktas 1,2-diaminobenzeno alkilinimas (3-
bromoprop-1-in-1-il)benzenu, o po to gautas tarpinis produktas kondensuotas su
tiokarbonildiimidazolu. Naudojant modelinj junginj, buvo optimizuota intramolekuliné
ciklizacijos reakcija, vertinant skirtingy metaly katalizatoriy ir tirpikliy jtakg selektyviam
SeSianario zZiedo susidarymui. DidZiausias SeSianario ir penkianario Ziedy susidarymo
santykis (6/5 = 12:1) pasiektas reakcijg vykdant DCE, naudojant AuBr; (15 mol%) kaip
katalizatoriy. Remiantis optimizuotomis sglygomis, tolesniuose tyrimuose sistemingai
vertintas donoriniy ir akceptoriniy pakaity poveikis ciklizacijos selektyvumui, siekiant
nustatyti elektroniniy veiksniy jtakg $eSianario ir penkianario ziedy formavimuisi.
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Application of the Czochralski method for LiF single crystal growth

Miglé Minalgaité'?, Skirmanté Tutliené?, Raminas Skaudzius'
'Department of Inorganic Chemistry, Vilnius University
2Department of Chemical Engineering and Technology, Center for Physical Sciences and Technology

Lithium fluoride (LiF) is an inorganic compound that crystallises in a face-centred cubic
structure described by the space group Fm3m (Mei et al., 2013). Due to its broad
transmission range of 0.120-7 ym (Vincenti, 2017), LiF single crystals play an
important role in advanced optical applications like laser systems, optoelectronics, X-
ray and spectroscopic equipment (Baldacchinni, 2002; Goodfellow, 2024).

The Czochralski method was a significant breakthrough in the field of crystal growth,
thus enabling the production of crystals of unparalleled quality (Brandle, 2004). In this
method crystal is grown from a melt. A crystal seed is immersed in a crucible containing
the melt, slowly rotated and pulled out.

The aim of this work was to investigate the influence of Czochralski method
parameters on LiF single crystal shape and to optimise the growth process. Lithium
fluoride crystals were grown from the melt in a glassy carbon crucible under a nitrogen
(N2) atmosphere by adjusting the temperature, rotation speed and pulling speed
parameters. The grown crystals were analysed using X-ray diffraction, X-ray Laue
diffraction, and UV-VIS spectroscopy. The results showed that LiF single crystals were
successfully grown, and optimal conditions were found for our Czochralski equipment.
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Imidazo[2,1-b][1,3]tiazino analogy sintezé elektrofilinés ciklizacijos
budu

Martyna Paulauskaité, leva Zutauté
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Junginiai, turintys imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmentg, pasizymi placiu biologinio
aktyvumo spektru, apimanciu prieStuberkuliozinj, prieSuzdegiminj, prieSgrybelinj bei
stabilumu ir gebéjimu specifiSkai sgveikauti su biomolekulémis, todél yra laikomi
perspektyviais kuriant naujus farmakologiskai aktyvius darinius. Dél Siy savybiy tokio
tipo heterociklinés struktiros sulaukia didelio susidoméjimo Siuolaikiniuose organinés
sintezeés ir vaisty chemijos tyrimuose.

Klasikiniai imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmento formavimo metodai dazniausiai apima
nukleofilinio pakeitimo arba kondensacijos reakcijas, kurios reikalauja keliy sintezés
etapy ir pasizymi ribotu efektyvumu. Pastaruoju metu vis daugiau démesio skiriama
elektrofily inicijuojamoms nukleofilinés ciklizacijos reakcijoms, leidZian€ioms efektyviai
ir selektyviai formuoti sudétingas heterociklines sistemas vieno etapo metu.

Siame darbe buvo tiriamos 2-alkeniltiobenzimidazoly elektrofilinés ciklizacijos
reakcijos, kurios literataroje iki Siol yra maZzai aprasytos. 2-cinamiltiobenzimidazolas
buvo pasirinktas kaip modelinis junginys ciklizacijos reakcijos sglygoms optimizuoti,
kurios leisty efektyviai formuoti imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmentg. Optimizuotos
reakcijos sglygos buvo sékmingai pritaikytos kity 2-alkeniltioimidazoly analogy
ciklizacijai, iSple€iant metodo taikymo ribas. Gauti imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniai
gali bati naudojami tolimesniuose cheminiuose ir biologiniuose tyrimuose.
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Synthesis of Advanced Functional Materials for 3D Lithography

Tomas Paznékas, Simas Sakirzanovas, Greta Merkininkaité
Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University

Climate change and rapid urbanization pose growing challenges to ensuring safe
drinking water. Hundreds of thousands of people still rely on surface water sources,
highlighting the urgent need for efficient and environmentally friendly water disinfection
technologies. Photocatalysis, particularly solar-driven disinfection (SODIS), has
emerged as a promising solution. However, the development of durable and highly
active photocatalytic materials remains a significant challenge. This study aimed to
fabricate hexagonal boron nitride (h-BN) semiconductor 3D photocatalysts using UV
lithography and to evaluate their applicability for solar-light-driven water disinfection.
The research sought to determine how structural design and thermal treatment
influence photocatalytic efficiency.

Various 3D photocatalyst structures were fabricated using an Original Prusa SL1S
Speed 3D printer from ma prepared photopolymer resin containing h-BN
microparticles. Refractive index measurements confirmed that the prepared resin's
optical feature fell within the range of standard photopolymer resins. To increase
surface area and improve material properties, the printed objects were pyrolyzed for
3 hours at 900 °C in a nitrogen atmosphere. Fourier-transform infrared spectroscopy
(FTIR) analysis of the annealed structures revealed characteristic h-BN peaks,
confirming the retention of h-BN after pyrolysis. Photocatalytic performance was
evaluated by monitoring the degradation of Rhodamine B dye under a halogen lamp
simulating solar irradiation. Reaction rate constants were calculated from the obtained
absorption curves. Selected structures were also tested for reusability and compared
with non-pyrolyzed samples.

The results demonstrated that pyrolyzed h-BN 3D structures exhibited significantly
higher photocatalytic activity compared to non-pyrolyzed samples. Among structurally
stable samples, the diamond lattice structure showed the most efficient Rhodamine B
degradation. Reusability tests indicated that h-BN photocatalysts could be reused,
although with slightly reduced efficiency in subsequent cycles. Non-pyrolyzed
structures were capable of dye degradation but exhibited substantially slower reaction
rates.

The study demonstrates that 3D-printed boron nitride structures are promising
photocatalysts for solar-driven water disinfection, particularly after pyrolysis treatment.
Structural design and thermal processing significantly influence photocatalytic
efficiency, suggesting strong potential for further optimization and application in
sustainable water treatment technologies.
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Hsp90 slopikliy, struktiroje turin€iy rezorcinolio ir tiadiazolo
fragmentus, iSsiSakojanti sintezé

Vilius Petraska, leva Zutauté
Vilniaus universiteto, Chemijos ir geomoksly fakulteto, Chemijos institutas

Hsp90 yra molekulinis Saperonas, priklausantis Siluminio Soko baltymy Seimai,
uztikrinantis tinkamag baltymy susilankstymg, stabilizacijg streso sglygomis ir
palengvinantis jy degradacijg. Nors sveikose Zmogaus lgstelése jis sudaro 1-2 % viso
baltymy kiekio, vézZinése Igstelése randama padidéjusi Sio baltymo koncentracija
(Tsutsumi et al., 2012). Tyrimai parodé, kad Hsp90 atlieka svarby vaidmenj Igsteliy
migracijoje, metastazéje ir kituose naviko progresavimo procesuose. Dél Sios
priezasties per pastargjj desSimtmetj Hsp90 buvo intensyviai tiriamas kaip potencialus
taikinys prieSvéziniam gydymui (Neckers & Neckers, 2005).

Gamtiniy junginiy tyrimai parodé, kad rezorcinolio fragmentas yra ypa€ svarbus
molekulés prisijungimui prie Hsp90 N-galo domeno. Bltent ¢ia randama ATP kiSené,
kuri yra ypac€ svarbi baltymo funkcijoms. Tolimesni tyrimai atskleidé, kad aromatinis
ciklas Salia rezorcinolio fragmento reikSmingai pagerina Hsp90 slopikliy prisijungimo
savybes (Ardestani et al., 2022). Nors buvo susintetinta daug jvairiy junginiy,
rezorcinolio ziedo 4-0ji padétis iSlieka mazai istirta.

Sio darbo tikslas — susintetinti Hsp90 slopiklius, turingius hidrofobinius pakaitus
rezorcinolio fragmento 4-oje padétyje. Taikant paladzio chemijg, Buchwald—Hartwig ir
Suzuki sujungimo reakcijy metu buvo gauti du skirtingy tipy junginiai — atitinkamai su
fenilamino ir fenilo grupémis. PraneSimo metu bus aptartas iSsiSakojancios sintezés
procesas, jo iSSukiai ir rezultatai.
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4-(7h-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)anilino dariniai: sintezeé ir
modifikavimas

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

Amiloidiniy fibriliy susidarymas yra svarbus daugelio neurodegeneraciniy ir sisteminiy
ligy, jskaitant Alzheimerio ligg, Parkinsono ligg ir Il tipo cukrinj diabeta, patologinis
pozymis. Netaisyklingai susilanksCiusiy baltymy kaupimasis j netirpius amiloidinius
agregatus sutrikdo Igsteliy homeostaze ir sukelia citotoksinj poveikj, todél
amiloidogenezé laikoma svarbiu terapiniu taikiniu. Dél to daug moksliniy tyrimy
skiriama mazamolekuliy inhibitoriy, galin€iy moduliuoti baltymy agregacijos procesus
arba stabilizuoti netoksiSkas baltymy konformacijas, karimui.

Tarp jvairiy bioaktyviy junginiy klasiy heterociklinés sistemos, turin€ios imidazolo arba
benzimidazolo fragmentus, sulauké didelio démesio dél palankiy elektroniniy savybiy
ir gebeéjimo sgveikauti su biomolekuliniais taikiniais. Junginiai, turintys imidazo[2,1-
b][1,3]tiazino karkasg, pasizymi plaCiu biologinio aktyvumo spektru, jskaitant
prieSuzdegiminj, prieSgrybelinj, antituberkuliozinj bei amiloidy agregacijg slopinantj
poveikj. Sie junginiai taip pat i§siskiria cheminiu stabilumu ir selektyvaus prisijungimo
prie biomolekuliy gebéjimu, todel laikomi perspektyviais naujy amiloidiniy fibriliy
formavimosi moduliatoriy kiirimo kandidatais.

Siame darbe buvo susintetinta ir toliau modifikuota junginiy serija, turinti imidazo[2,1-
b][1,3]tiazino arba benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmentus. Sintezés strategija buvo
pagrjsta pradine ciklizacijos reakcija, leidusia suformuoti atitinkamus heterociklinius
branduolius. Vélesnés pociklizacinés modifikacijos buvo nukreiptos j aminogrupés
funkcionalizavimg, leidziant jvesti jvairius pakaitus reakcijomis su tinkamais
elektrofiliniais reagentais. Toks metodas sudaré galimybe gauti struktariSkai jvairius
darinius tolimesniems tyrimams.
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Klimato kaita ir didéjantis alerginiy susirgimy skaicius lemia augantj poreikj detaliai tirti
Ziedadulkiy koncentracijos svyravimus ir juos salygojancCius aplinkos veiksnius.
Meteorologiniy ir aerobiologiniy rodikliy sgsajy analizé sudaro prielaidas geriau
jvertinti Ziedadulkiy koncentracijos sezoniSkumo désningumus bei jy kaita.

Tyrimo metu buvo analizuojamas meteorologiniy salygy poveikis alksnio (Alnus) ir
berzo (Betula) Ziedadulkiy koncentracijai Klaipédos, Siauliy ir Vilniaus miestuose
2005-2023 mety laikotarpiu. Analizei naudoti kasdieniai aerobiologiniy stebéjimy
duomenys, surinkti monitoringo stotyse bei atitinkamy vietoviy meteorologijos sto€iy
pateikta meteorologiné informacija. Vertintas vidutinés paros oro temperatiros,
santykinio oro drégnumo, vidutinio véjo grei€io ir paros krituliy kiekio poveikis
ziedadulkiy koncentracijai atmosferoje. Analizé buvo atliekama tik ziedadulkiy sezono
laikotarpiu, kuris identifikuotas taikant Europos alergologijos ir klinikinés imunologijos
(EAACI, angl. European Academy of Allergy and Clinical Immunology) metodika.
Pagal Sig metodikg Ziedadulkiy sezonas laikomas prasidéjusiu pirmajg iS penkiy is$
eilés einanciy dieny, kai kiekvieng dieng ziedadulkiy koncentracija siekia ne maZziau
kaip 10 ziedadulkiy/m?, o per Sias penkias dienas sukaupta suma yra ne mazesné kaip
100 ziedadulkiy/m3. Sezonas laikomas pasibaigusiu paskutine dieng, atitinkancig tas
pacias kriterijy sglygas kaip ir sezono pradzios nustatymui.

Alksnio Ziedadulkiy sezonas vidutiniSkai prasideda kovo viduryje ir baigiasi balandZio
pradzioje, o vidutiné sezono trukme tiriamosiose vietovése kito nuo 24 iki 31 dienos.
Tuo tarpu berzo Ziedadulkiy sezonas vidutiniSkai prasideda balandzio viduryje ir
baigiasi geguzés viduryje, o vidutiné trukme 28-35 dienos. Vasario ménesio ir
ankstyvo pavasario oro temperatira yra svarbiausi veiksniai, lemiantys sezono
pradzios datg.

Didziausios ziedadulkiy koncentracijos dazniausiai fiksuojamos paromis kai krituliy
néra, tuo tarpy vidutinio gausumo (1-5 mm) bei gausas krituliai (>5 mm), Ziedadulkiy
koncentracijg ore sumazina beveik dvigubai. Sausais periodais sezono metu
Ziedadulkiy koncentracija nezymiai didéja. Analizuojant véjo greicio poveikj, nustatyta,
jog ziedadulkiy kiekis ore dazniausiai didéja vidutiniam paros veéjo greiCiui artéjant iki
4 m per sekunde. Batent puciant 3-4 m/s véjui fiksuojamas sezoninis Ziedadulkiy
maksimumas. Kita vertus, kai pucia stipresnis vejas, dél intensyvaus oro maiSymosi
Ziedadulkiy koncentracija gali sumazéti. Vertinant vidutinés santykinés drégmés rySius
su ziedadulkiy kiekiu, buvo nustatyta, jog berzo ziedadulkiy daugiausiai uzfiksuota kai
santykiné drégmeé yra <50%, o alksnio Ziedadulkiy — kai drégmé yra 60-70%. Kai
santykinis drégnumas yra artimas 100%, Ziedadulkiy ore yra maziau, nes neretai
tokiomis dienomis yra didelé krituliy tikimybé.
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N-Pakeisty rezorcinoliniy karboksamidy, skirty Hsp90 slopinimo
tyrimams, sintezé

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

Hsp90 (Siluminio Soko baltymas 90) yra itin svarbus molekulinis $aperonas, atliekantis
esminj vaidmenj daugiau nei 300 klienty baltymy brendimo ir reguliacijos procesuose.
Daugelis Siy klienty baltymy yra susije su sudétingomis ligomis, jskaitant veézj,
neurodegeneracinius sutrikimus ir infekcines ligas. Dél Sios priezasties Hsp90 tapo
reikSmingu taikiniu kuriant sintetinius slopiklius.

Pagrindinis farmakoforas daugelyje Hsp90 inhibitoriy yra rezorcinolio fragmentas,
kuris slopina Hsp90 baltymo ATP jungimosi vietg N-galo domene. Todél rezorcinolj
turintys junginiai yra placiai taikomi kuriant antrosios kartos Hsp90 slopiklius.

Tad Sio darbo tikslas — istirti galimus sintezés budus naujy Hsp90 slopikliy karimui,
kurie leisty jvesti amidine grupe | rezorcinolio Ziedo 6-gjg padet]. Pagrindine pradine
struktdra buvo pasirinktas 4-chlorrezorcinolis.

Tiksliniams junginiams gauti buvo iSbandyti keli sintetiniai metodai, daugiausia
démesio skiriant skirtingoms funkciniy grupiy apsaugos ir amido formavimo
strategijoms. Pradinis sintetinis kelias apémé 4-chlorrezorcinolio hidroksilo grupiy
metilinimg, po kurio seké formilinimas, oksidacija iki atitinkamos karboksirtgsties ir
sekmingas amido suformavimas. TacCiau dél neselektyvaus metoksi grupiy
deblokavimo naudojant boro tribromidg, taip pat alternatyviy deblokavimo metody
nesékmes, Sios strategijos buvo atsisakyta.

Véliau buvo tirtas tiesioginis dihidroksibenzenkarboksirigs¢iy dariniy jungimas su
aminais, naudojant HATU ir EDCI aktyvavimo sistemas, taCiau Sie metodai neleido
gauti pageidaujamy produkty. Todél buvo jvertinta alternatyvi strategija, naudojant
acetilines apsaugines grupes. Sis metodas buvo sékmingai patvirtintas modelinéje
sistemoje be chloro pakaito, jgyvendinant vieno indo (one-pot) amido formavimo
reakcijg. Vis délto Sios strategijos pritaikymas 4-chlorrezorcinoliui nebuvo sekmingas
dél selektyvios chlorinimo ir oksidacijos sunkumy, nepazeidziant acetiliniy apsauginiy
grupiy, kas pabrézé rysSky chloro pakaito poveikj substrato reaktyvumui.
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Autoklavinio akytojo betono atlieky panaudojimas

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

Jsigaliojus naujoms Europos Parlamento ir Tarybos direktyvoms, numatancioms, kad
atsinaujinanciy iStekliy energija sudaryty ne maziau kaip 20 % bendro ES Salyse
suvartojamos energijos kiekio, vis didesne reikSme, gaminant statybines medziagas,
jgauna analogisky statybiniy atlieky panaudojimas technologiniame procese.
Autoklaviniai akytojo betono (AAB) mdro gaminiai yra labai populiarts statyby rinkoje
ir Siuo metu pladiai naudojami. Kadangi Siuo metu yra reikalavimas, kad sieny
Siluminés varzos dydis turi bati ne mazesnis kaip 8,3 m*K/W, tai, naudojant AAB miro
gaminius ir atsizvelgiant j svarbiausias galutinio produkto savybes — gniuzdomajj stiprj
ir tankj, ne tik galima pasiekti reikiamg varzos dydj, bet ir uztikrini sienos konstrukcijos
fizikines mechanines savybes.

Gaminant AAB maro gaminius, technologinio proceso metu neiSvengiamai gaunam
apie 5 % autoklavinés akytos maseés atlieky, kuriy panaudojimas néra iSsprestas.
Tyrimu siekiama istirti galimybe naudoti AAB atliekas kaip priedg, gaminant naujg
autoklavinj akytgjj betong. Toks atlieky panaudojimas iSspresty ekologine problemg ir
padeéty taupyti vietines Zaliavas. Visos Zaliavos buvo susvertos ir sudozuotos j
maisytuvg tokia seka: vanduo, sumaltas sméelio ir atlieky Slamas, portlandcementis,
kalkes, gipsas ir aliuminio suspensija. HomogeniSka masé buvo supilta j suteptg formg
(10x10%x10 cm) ir laikoma joje, kol jgyja reikiamg plastiskajj stiprj.

Smélis formavimo miSinyje buvo keiCiamas 6,25 %, 12,5 % ir 18,75 % Sia atlieka.
Bandiniy kietinimas vykdytas laboratoriniame 4 | autoklave ,Parr instruments®
(Vokietija), kai so€iyjy vandens gary temperatira — 190 °C, slégis — 12,5 bar, o
izoterminio iSlaikymo trukmé — 11 h. Po kietinimo bandiniai buvo iSimti iS formy ir
dziovinti iki pastovios masés 105 +5 °C temperatiroje. Sausy bandiniy gniuzdomasis
stipris  buvo nustatytas hidrauliniu presu ,Controls 50-C7022“ I8sami
rentgenodifrakciné analizé atlikta difraktometru BRUKER AXS D8 ADVANCE (Bruker
AXS GmbH, Karlsrihé, Vokietija).

Akytojo betono kietéjimo esme yra ta, kad CaO is kalkiy reaguoja su silicio dioksidu ir
sudaro 1,13 nm tobermoritg. Zinoma, kad tobermorito grupés mineralai nulemia tokiu,
labai placiai statybose naudojamy gaminiy, kaip betonas, silikatinés plytos, dujy
silikatas, stiprumg ir kitas pagrindines eksploatacines savybes. Todél, analizuojant
rentgenogramas, buvo kreipiamas démesys j 1,13 nm tobermoritui bidingy difrakciniy
smailiy intensyvumo priklausomybe nuo priedo kiekio. Buvo apskaiciuota, kad
pakeitus tam tikrg dalj smeélio kietintomis atliekomis, gautame akytajame betone
susidaro didesnis 1,13 nm tobermorito kiekis, kas uztikrina didesnj bandinio stiprj.
Todél net 12,5 % autoklavinio akyto betono atlieky priedas visai nepablogina gaminio
savybiy, o stipris net padidéja iki 10 %.

Atlikto mokslinio tiiamojo darbo rezultatai rodo, kad kietintas AAB atliekas galima

naudoti toje pacioje blokeliy gamyboje. Jos leidzia sumazinti gamtinio smélio
sunaudojimg ir gamybg padaryti beatlieke.
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Kokius technogeninius pédsakus paliekame ateities kartoms
Kursiy nerijos prieskopiy nuogulose
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Audry metu vyksta intensyvus nuoguly perklostymas, todél tarp nuosekliai
besiklostanc€iy eoliniy smélio sluoksniy jsiterpia stambesnio smélio dalelés arba
susidaro sunkiaisiais mineralais praturtinti horizontai. Po audry prieSkopés daZnai
atkuriamos naudojant $aky klojinius ir Zabtvores. Sios konstrukcijos, palaidotos po
vélesniy audry ir smeélio akumuliacijos, iSlieka kaip aiSkiai atpazjstami antropogeninés
veiklos pédsakai. Be Siy tiesioginiy prieSkopiy tvirtinimo pédsaky, prieskopiy
nuogulose aptinkami ir kitokio pobtdzio technogeniniai pédsakai, tai véjo j prieSkopes
atnestos Siukslés, kurios laikui bégant uzpustomos ir palaidojamos po smélio
sluoksniais. Antropogeninés kilmés liekanos, aptinkamos natiralioje sedimentacinéje
aplinkoje, apibréziamos kaip technogeninés fosilijos. Sios fosilijos, kartu su
hidrometeorologiniais, prieSkopiy skersinés niveliacijos matavimy, sunkiyjy mineraly
koncentracijos ir smeélio granuliometrinés sudéties duomenimis, gali bati panaudotos
ekstremaliy jvykiy rekonstrukcijai ir paleoaplinky atkdrimui. Tyrimo tikslas — jvertinti
technogeniniy fosilijy panaudojimo galimybes eoliniy sedimentaciniy aplinky ir
ekstremaliy hidrometeorologiniy jvykiy rekonstrukcijai.

Tyrime naudoti 1993-2025 m. laikotarpio Lietuvos hidrometeorologijos tarnybos
meteorologiniai (véjo greiCio ir krypties) ir hidrologiniai (Baltijos jdros lygio)
kasvalandiniai duomenys i§ Klaipédos automatinés meteorologinés stoties ir
Klaipédos jlry uosto vandens matavimo stoties. Papildomai analizuoti skersinés
niveliacijos prieSkopiy morfometriniai duomenys surinkti ties Juodkrante, smélio
granuliometrinés analizes statistiniai rodikliai ir sunkiyjy mineraly koncentracija,
nustatyta dviejuose sekliuose greziniuose.

Rezultatai parodé statistiSkai patikima, vidutinio stiprumo teigiamg ry$j tarp vidutinio
smelio daleliy dydzio ir sunkiyjy mineraly koncentracijos (r = 0,55; p < 0,05), leidziantj
sieti Siuos sluoksnius su audry poveikiu. PrieSkopéje ties Juodkrante, 55 m atstumu
nuo jaros kranto, 1,50-1,60 m gylyje (absoliutinis aukstis — 4,20—4,40 m), aptikta
technogeniné fosilija — plastikinis kamstelis, remiantis skersinés niveliacijos
morfometriniais duomenimis ir hidrometeorologiniy sglygy analize, leidzia daryti
prielaidg, kad Si technogeniné fosilija pateko j prieSkopes po 2001-2002 m. audry
sezono. Kursiy nerijos prieSkopiy eolinése nuogulose technogeninés fosilijos, kartu su
audry suformuotais smélio sluoksniais, veikia kaip reik8mingi stratigrafiniai
indikatoriai, leidZiantys interpretuoti ekstremaliy jvykiy pasireiSkimg ir Zmogaus—
aplinkos sgveikg laike bei nustatyti virSutiniy dengianciy nuoguly minimalaus amziaus
ribas.
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Fotokatalitinis areny C-H funkcionalizavimas j pakeistus metilenus

Nojus Radzevicius, Jonas Zurauskas, Edvinas Orentas
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Veélyvos stadijos organiniy molekuliy funkcionalizavimas tapo galinga strategija
Siuolaikinéje vaisty kdrimo praktikoje, nes leidzia greitai jvairinti sudétingas,
bioaktyvias molekules be poreikio vykdyti de novo sinteze. Selektyvus tarpiniy junginiy
ar galutiniy bioaktyviy kandidatiniy strukttiry modifikavimas pagreitina cheminés
erdvés tyrinéjimg ir struktiros—aktyvumo rySiy analize, taip sudarydamas galimybe
tiksliai optimizuoti veiksminguma, selektyvumg ir farmakokinetines savybes. Sis
metodas mazina laikg ir medZiagy sgnaudas, todél yra ypac¢ vertingas optimizuojant
potenicalius vaistinius junginius ir kuriant analogy bibliotekas. Dél to pastaruoju metu
sukurta daug vélyvos stadijos dariniy gavimo metody, ypa¢ remiantis tokiomis
strategijomis kaip molekulinis redagavimas (molecular editing) ir C-H
funkcionalizavimas.

Siame darbe pristatomas naujas, fotoredokso katalize pagristas metodas
(hetero)areny C—-H funkcionalizavimui Svelniomis saglygomis, leidziantis gauti
atitinkamas (hetero)benzilpiridinio druskas. Metodas remiasi reagentu, kurj galima
paruosti iS lengvai prieinamy, nebrangiy laboratoriniy cheminiy medziagy, taip pat
naudojant organinius arba iridZio pagrindu veikian€ius regimos Sviesos
fotokatalizatorius. Reakcija vykdoma kambario temperatiroje ir sékmingai pritaikyta
jviairiems (hetero)ariliniams junginiams; ji pasizymi dideliu funkciniy grupiy
tolerantiSkumu, todel gali badti taikoma bioaktyviems ir | vaistus panaSiems
substratams, produktus gaunant didelémis iSeigomis. Gautiems piridinio tarpiniams
junginiams sukurta plati tolimesnio funkcionalizavimo metody jvairové, jskaitant
oksidacijg iki aldehidy, jvairaus laipsnio redukcijas bei nukleofilinj funkcionalizavimg
tiek klasikiniais nukleofilais (pvz., aminai, tioliai ir karboksilatai), tiek paladzio
katalizuojamomis Suzuki/Hiyama/Sonogashira tipo reakcijomis.
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Synthetic organic dyes are broadly applied in consumer products and represent a
major source of water contamination due to insufficient wastewater treatment prior to
discharge. Their high chemical stability and structural complexity limit the efficiency of
conventional removal strategies. Adsorption is regarded as an effective treatment
method because it combines simple design, low operational cost, limited chemical
consumption, rapid processing, high removal efficiency, and the possibility of
adsorbent reuse.

In this study, we aim to determine how ion intercalation influences the adsorption
performance of MXenes toward organic dyes. MXenes provide a suitable platform for
this purpose due to their high electrical conductivity, mechanical stability,
hydrophilicity, large specific surface area, abundant surface-active groups,
intercalation capability, and compatibility with other nanomaterials. We intercalated
MXenes with CI- and SO4? and characterized their structure and morphology by X-ray
diffraction (XRD), scanning electron microscopy (SEM), and Raman spectroscopy. We
then quantified their adsorption capacity using methylene blue, azure A, and
rhodamine B as model cationic dyes.

Structural analysis verified successful ion intercalation within the MXene structure.
Adsorption measurements revealed that CI- intercalated MXene achieved a higher
adsorption capacity than SO4?% intercalated MXene. Despite this difference in capacity,
both materials exhibited the same selectivity order: azure A > methylene blue >
rhodamine B. The adsorption process is primarily governed by electrostatic attraction
between the negatively charged MXene surface groups (-O and -OH) and the cationic
dyes. These findings demonstrate that ion intercalation enables us to adjust adsorption
capacity while preserving the selectivity pattern, providing a strategy to tailor MXene-
based adsorbents for wastewater treatment and dye separation.
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Cr¥* and Ce®* Co-doped YLUAG Garnet Synthesis and Insight of
Luminescence Properties
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Yttrium lutetium aluminium garnet (YLUAG) is a synthetic material that belongs to the
garnet group. Synthetic garnet was first discovered in the 1950s, and since then the
electronics industry has seen a rapid development of technologies using synthetic
compounds with a garnet structure. YLUAG have good mechanical and optical
properties. Cubic crystalline matrix allows incorporation in solid solution of luminescent
ions such as transition metals (Cr3*) and lanthanides (Ce3*). Chromium and cerium
co-doped YLUAG are widely used in luminescent systems such as phosphor-
converted LEDs and scintillators. However, garnets doped with different amounts of
luminescent metals show different results in luminescence properties. The
measurements showed that even a small amount of chromium and cerium
incorporated in garnets indicate luminescent properties. Ce3* and Cr3* co-doped
YLUAG exhibit emission spectrum ranging from 480 nm to 830 nm, which almost
covers full range of visible light and a slight shift towards the red light area. Due to
that, it is a great candidate for white light LED lighting.

In the present work, garnets doped with different amounts of chromium have been
synthesised and their structural and luminescence properties were studied. Cr3* doped
YLuUAG were synthesized by the sol-gel method. The phase purity of the samples was
analysed by means of X-ray diffraction. The morphology of the compounds was
evaluated by using scanning electron microscopy. Photoluminescence properties
such as emission and excitation spectra, decay curves, quantum efficiency have been
investigated.

78



53

PPR imuninis jutiklis Staphylococcus aureus toksino panton-
valentine leukocidino nustatymui

e

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

Staphylococcus aureus yra vienas reikSmingiausiy Zmogaus patogeny, galintis sukelti
platy infekcijy spektrg — nuo lengvy pavirSiniy odos ir minkstyjy audiniy pazeidimy iki
sunkiy, gyvybei pavojingy invaziniy ligy, tokiy kaip sepsis, pneumonija ar
nekrotizuojandios infekcijos. Sio patogeno klinikiné svarba siejama ne tik su didéjanéiu
atsparumu antibiotikams, bet ir su placCiu specifiniy virulentiSkumo veiksniy, ypac
toksiny, gamyba. Toksiny ekspresija yra glaudziai susijusi su infekcijos sunkumu,
audiniy pazeidimo mastu ir Seimininko imuninio atsako moduliavimu.

Vienas svarbiausiy S. aureus iSskiriamy toksiny yra Panton—Valentine leukocidinas
(PVL), priklausantis poras formuojanéiy citotoksiny grupei. Sis dviejy komponenty
toksinas specifiSkai veikia leukocitus, sukeldamas jy membranos pazeidimg ir lize. F
komponentas (LukF-PV) kartu su S komponentu sudaro aktyvy kompleksa, kuris
jsiterpia | Igstelés membrang ir formuoja poras, lemiancias Igstelés zatj. LukF-PV
laikomas esminiu struktdriniu ir funkciniu PVL vienetu, todél jo nustatymas yra svarbus
vertinant S. aureus padermiy patogeniSkumg ir galimg infekcijos eigg. Dél rySio su
sunkesnémis klinikinémis formomis LukF-PV gali bati laikomas reikSmingu
biozymeniu diagnostiniy metody kdrime.

PavirSiaus plazmony rezonanso (PPR) imuniniai jutikliai suteikia galimybe tiesiogiai ir
realiuoju laiku stebéti biomolekulines sgveikas be papildomy fluorescenciniy ar
fermentiniy zymiy. Taip pat jie pasizymi dideliu jautriu ir atrankumu, o tai leidzia atlikti
sudetingos matricos meginiy analize be papildomo jy paruoSimo. Dél Siy savybiy PPR
imuniniai jutikliai yra ypac tinkami baltyminiy toksiny kiekybiniam jvertinimui.

Sio darbo tikslas buvo sukurti ir itirti PPR imuninj jutiklj, skirtg LukF-PV kiekybiniam
nustatymui, bei jvertinti jo pagrindines analizines charakteristikas. Jutiklio lusto aukso
pavirSius buvo funkcionalizuotas savitvarkiu 11-merkaptoundekano rigsties
monosluoksniu, sudarant reaktyvias karboksi grupes tolimesniam antiklny pries
LukF-PV (anti-LukF-PV) kovalentiniam imobilizavimui. Tyrimo metu buvo optimizuotos
anti-LukF-PV imobilizavimo, anti-LukF-PV ir LukF-PV sgveikos bei imuninio
komplekso regeneravimo sglygos, siekiant pakartotino jutiklio panaudojamumo ir
analizinio patikimumo.

LukF-PV aptikimas atliktas tiesioginiu detekcijos formatu, registruojant anti-LukF-PV ir
LukF-PV sgveikg realiuoju laiku. Nustatyta, kad sukurto jutiklio atsakas buvo tiesiai
proporcingas LuUkF-PV nM koncentracijy diapazone. Jutiklis taip pat pasiZzyméjo geru
analizinio signalo pakartojamumu, priimtinu atkuriamumu ir patenkinamu stabilumu.
Gauti rezultatai patvirtina, kad sukurtas PPR imuninis jutiklis yra tinkamas LukF-PV
nustatymui modelinémis sglygomis ir gali bati toliau plétojamas patogeniSkumo
tyrimams.
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VU Geologiniy katedry istorijos kuréjy jubiliejinés sukaktys
(Be praeities neblity ateities)

Eugenija Rudnickaité
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Ignotas HORODECKIS (1776-1824) — 250 mety nuo gimimo. Mineralogas,
mineralogijos katedros vedéjas (1817 — 1824). 1811 m. tapo profesoriaus Andriaus
Sniadeckio asistentu chemijos laboratorijoje. 1814 m. jis tapo chemijos katedros
docentu. 1817 m. |. Horodeckiui buvo patikéta skaityti mineralogijos paskaitas. 1822
m. universiteto taryba paskyré Ignotg Horodeck| etatiniu profesoriumi. Be paskaity, I.
Horodeckis vedé praktinius geologijos uzsiémimus, organizavo daug studenty iSvyky
] Vilniaus apylinkes. Jis taip pat atliko geologinius tyrimus, analizavo mineraly chemine
sudétj ir surinko uolieny kolekcijg. I.Horodeckis buvo pazangus mokslininkas, gamtoje
susiejes teorijg su praktika. Jis Zinojo apie naujausias teorijas (jskaitant ir apie
meteoritus) ir désté jas savo studentams.

Stasys ZEIBA. (1916.02.03. - 1999.12.12.) — (palaidotas Rokantidkiy kapinése
,Lakiny kalnelyje“ Vilniuje) - 110 mety nuo gimimo. Geologas, docentas ir karo
lakiinas. 1938 m. baiges Karo aviacijos mokyklg tarnavo Kauno, 1939-1940 m. —
Siauliy naikintuvy eskadrilése. Dalyvavo pirmajame skrydyje i§ Kauno j Vilniy 1939-
aisiais.1940-1944 m. dirbo Lietuvos geologijos tarnyboje, jstojo ir 1949 m. baigé
Vilniaus universiteto Gamtos moksly fakultetg. 1960 m. apsigyné disertacijg, nuo 1963
m. — docentas. 1960-1963 m. buvo Mineralogijos, 1963—1975 m. — Geologijos ir
mineralogijos katedros vedéju. Désté universitete iki 1993 m. Surado ir nustaté 16
naujy devono peciakojy rasiy. Stazavosi Prahos (1971), Greifsvaldo (1972, 1974)
universitetuose. Lietuvos geology sgjungos narys (nuo 1994 m. — Garbés narys).
Paskelbé daugiau kaip 80 moksliniy straipsniy. S. Zeiba 1981-1985 m. buvo Lietuvos
aviacijos sporto federacijos veterany komiteto pirmininkas, dimisijos leitenantas
(1991), 1995-1998 m. — Lietuvos atsargos karininky sagjungos Vilniaus skyriaus
pirmininkas.

Alfredas BINDERIS (1926 Bazelyje — 2005 Zuge) - 100 mety nuo gimimo. VU
Geologijos muziejui padovanota jo sukaupta mineraly ir uolieny kolekcija (~600 egz.).

MAZESNES SUKAKTYS:

Zanas Emanuelis ZILIBERAS (1741 — 1814) 285 metai nuo gimimo. Gamtos
istorijos profesorius, VU dirbo 1781 — 1784 metais.

Stasys JUCAS (1901 — 1963) - 125 metai nuo gimimo. Nenuilstantis prof.
M.Kaveckio pagalbininkas.

Meiluté KABAILIENE (1931.10.16 — 2016.08.22) - 95 metai nuo gimimo. Profesoré
VU Geologijos ir mineralogijos katedroje.

Petras VAITIEKUNAS (1931.04.16. — 1978.06.24) - 95 metai nuo gimimo. Docentas
VU Geologijos ir mineralogijos katedroje.

Petras SIMKEVICIUS (1941.02.10 — 2001.11.03) - 85 metai nuo gimimo. VU
Geologijos ir mineralogijos katedroje désté specializuotus kursus.

Kastytis Juozas DUNDULIS (1941.06.15 — 2024.02.26) - 85 metai nuo gimimo.
Profesorius VU Hidrogeologijos ir inzinerinés geologijos katedroje, katedros vedéjas.
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A Novel Approach to Oxepane Scaffolds via Enolate Addition to
Alkene

Gabija Sergejevaité, Domantas Narusevicius, Edvinas Orentas
Department of Organic Chemistry, Vilnius University, Lithuania

Oxepane heterocycles are valuable structural motifs in pharmaceutical agents and
natural products. Despite their significance, the synthesis of these seven-membered
heterocycles remains challenging as currently known methods suffer from significant
drawbacks, including harsh reaction conditions, use of expensive transition metals or
multi-step procedures. To address these challenges, we present a novel one-step
strategy for the efficient formation of oxygen containing seven-membered rings using
enolate addition to non-activated double bonds. The procedure utilizes affordable 2-
hydroxyacetophenone derivatives appended with styrene functionalities as starting
materials. The reactions proceed under very mild conditions using potassium tert-
butoxide as a base, yielding the desired oxepane derivatives in moderate to good
yields.
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Au/CoFeP and Au/CoP Electrocatalysts for High-Efficiency Overall
Water Splitting at Industrial Temperatures

Dmytro Shyshkin!, Huma Amber?, Loreta Tamasauskaité-Tamasiunaité?,

Eugenijus Norkus?
TInstitute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Vilnius, Lithuania
2Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Vilnius, Lithuania

The current global demand for clean and renewable energy sources has resulted in
significant interest in hydrogen as a sustainable energy carrier. Electrochemical water
splitting, which involves the hydrogen evolution reaction (HER) and the oxygen
evolution reaction (OER), is a potentially effective route for the efficient production of
hydrogen. The development of bifunctional electrocatalysts that exhibit high activity,
stability, and cost-effectiveness for both HER and OER remains a significant
challenge. Transition metal phosphides (TMPs) have been identified as promising
candidates due to their high density of active sites, excellent electrical conductivity,
and chemical robustness. In particular, bimetallic TMPs have been shown to exhibit
synergistic effects that enhance catalytic performance. Surface modification with noble
metals, such as gold (Au), has demonstrated significant potential for enhancing activity
and stability through the modulation of the electronic structure and the facilitation of
charge transfer. The present study reports the deposition of cobalt phosphide (CoP)
and cobalt-iron phosphide (CoFeP) onto copper substrates via an electroless metal
plating method, followed by the anchoring of Au nanoparticles through galvanic
displacement. A comprehensive characterization of the catalysts was conducted,
including scanning electron microscopy (SEM), energy-dispersive X-ray spectroscopy
(EDS), X-ray diffraction (XRD), and X-ray photoelectron spectroscopy (XPS). Utilising
these techniques enabled the determination of their morphology, composition, and
crystal structure. The bifunctional electrocatalytic performance was evaluated in a two-
electrode system in 1 M KOH.

The Au/CoFeP catalyst demonstrated notable bifunctional activity, exhibiting a cell
voltage of 1.68 V at 10 mA cm2, which is a significant improvement over the Au/CoP
catalyst. This improved performance is attributed to the synergistic interaction among
Au, Co, Fe, and P, which optimises the electronic structure and accelerates reaction
kinetics for both HER and OER. In addition, the electrolyser was evaluated under
industrially relevant temperatures ranging from 25 to 75 °C. As the temperature
increased, a significant rise in current density was observed. The two-electrode
configuration, employing Au/CoP as the cathode and Au/CoFeP as the anode,
required only 1.67 V to achieve 10 mA cmat 75 °C. This finding suggests that the
operational stability and effectiveness of the system are enhanced across the
temperature range of 25-75 °C, thereby confirming the robustness and industrial
viability of the system. In conclusion, the present research offers a scalable strategy
for the design of Au-modified transition metal phosphides as efficient bifunctional
electrocatalysts for industrial alkaline water electrolysis and sustainable hydrogen
production.
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Molekuliniu badu jspausto polimero ant magnetiniy daleliy kiirimas

Gabrielé Slaboseviéiuté!?, Ernestas Brazys'3, Vilma Ratautaité’
'Fiziniy ir technologijos moksly centro (FTMC) Nanotechnologijy skyrius
2VilniusTech Fundamentiniy moksly fakulteto Chemijos ir bioinZinerijos katedra

3 Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

Molekuliniu bldu jspausti polimerai (MIP) — tai sintetiniai receptoriai, kuriuose yra
suformuojamos specifinés tiksliniy molekuliy atpazinimo vietos. Jie, kaip biologiniy
receptoriy (pvz., antikiny ir antigeny) funkciniai analogai, yra placiai taikomi
cheminiuose jutikliuose, medziagy atskyrime ir gryninime, katalizéje, vaisty karime ir
biomedicinoje. Svarbiausias MIP privalumas yra gana nesudétingas gamybos
procesas.

Tipine molekulinio jspaudimo procedidrg sudaro keli etapai: 1) funkciniy monomery,
kryzminancCiy medziagy ir Sabloniniy molekuliy kompleksy savaiminis susidarymas; 2)
cheminé arba elektrocheminé polimerizacija; 3) $abloniniy molekuliy pasalinimas i$
susidariusio polimero, kurio metu polimero struktiroje sukuriamos specifinés arba
komplementarios Sabloninéms molekuléms suriSimo vietos. TradiciSkai MIP yra
ruoSiami cheminés polimerizacijos budu kaip monolitai. Tadiau Sis metodas turi keletg
trGkumy, pavyzdziui, ribotg suriSimo viety kiekj pavirSiuje, neprieinamas atpazinimo
vietas polimero viduje arba nevienodg morfologijg. Didelés molekulinés masés
makromolekuliy, tokiy kaip peptidai, baltymai ar DNR, jspaudimas tebéra didelis
i5S0kis del Siy molekuliy dydzZio, sudétingos struktdros, riboto tirpumo ar stabilumo
tirpale.

Siame tyrime kuriamas MIP pagrindu veikiantis cheminis jutiklis, polimero sluoksnj
formuojant ant magnetiniy nanodaleliy pavirSiaus. Kobalto ferito (CoFe20a4)
magnetinés nanodalelés (MND) buvo panaudotos kaip platforma MIP formavimui ir
jutiklio karimui. Po radikalinés cheminés polimerizacijos $abloninés molekulés buvo
pasalintos, taip suformuojant specifines atpazinimo vietas. Toliau MIP padengtos
MND taikytos spektrofotometriniuose ir elektrocheminiuose matavimuose, siekiant
jvertinti polimero ir Sablono sgveika. Elektrocheminiai matavimai atlikti trijy elektrody
elektrocheminéje celéje, sudarytoje i§ magnetinio stikliSkosios anglies darbinio
elektrodo (GCE), platinos tinklelio pagalbinio elektrodo ir Ag/AgCls m kci) palyginamojo
elektrodo. MIP padengty MND sgveika su Sablono molekule buvo tiriama ciklinés
voltamperometrijos (CV), elektrocheminés impedanso spektroskopijos (EIS) ir
diferencinés impulsinés voltamperometrijos (DPV) metodais.
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Aukso nanostruktury ir tetratiofulvaleno taikymas gliukozés
biologiniame jutiklyje

Gytis Spundzeviéius'?, Natalija German?, Asta Kausaité-Minkstimiené'2, Almira
Ramanaviéiené'2

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

2 Inovatyvios medicinos centro Imunologijos ir bioelektrochemijos skyrius

Gliukozés biologiniai jutikliai yra itin svarbls diagnozuojant cukrinj diabetg ir vykdant
reguliary gliukozés koncentracijos zmogaus kraujyje stebéjimg. Kasmet didéjant
serganciyjy diabetu skaiCiui, reikalingi jautrls, atrankds, lengvai naudojami ir greiti
gliukozés koncentracijos kraujyje nustatymo metodai. Dél iSskirtinio atrankumo,
mazos gliukozés aptikimo ribos ir didelio jautrumo, biologiniai jutikliai sulauké didelio
démesio. Dazniausiai Siam tikslui naudojami elektrocheminiai biologiniai jutikliai,
kuriuose elektrodas yra modifikuotas fermentu gliukozés oksidaze (GOx). Tokio tipo
jutikliai placiai taikomi klinikinése laboratorijose ir moksliniuose tyrimuose. Siekiant
pagerinti elektrocheminiy biologiniy jutikliy analizinius parametrus, elektrodas
modifikuojamas jvairiomis nanomedziagomis. I8 jy didelio populiarumo sulauké aukso
nanostruktdros, kurios sékmingai taikomos antros kartos amperometriniuose
biologiniuose jutikliuose.

Sio darbo metu buvo sukonstruotas bereagentis gliukozés biologinis jutiklis,
modifikuojant elektrodg aukso nanostruktiromis (AuNS) ir elektrony pernasos
tarpininku tetratiofulvalenu (TTF). Grafito strypelio elektrodo pavirSius buvo
elektrochemiSkai modifikuojamas AuNS, ant kuriy adsorbuojamas TTF ir
imobilizuojamas fermentas GOx. Optimizuotas TTF ir GOx kiekis ant elektrodo,
nustatytas tinkamas analizei potencialas. Elektrodas modifikuotas AuNS ir TTF
charakterizuotas skenuojanciu elektroniniu mikroskopu. |vertintas sukonstruoto
bereagencio amperometrinio gliukozés biologinio jutiklio veikimas, tirpale esant
skirtingoms gliukozés koncentracijoms.

Ant grafito elektrodo pavirSiaus pavyko elektrochemiskai suformuoti Sakotas AuNS ir
jas modifikuoti TTF. Ant modifikuoto elektrodo adsorbuotos GOx papildomas
sujungimas glutaro aldehido garais, uztikrino stabilaus fermento sluoksnio
susidarymg. Maksimalus srovés stipris buvo uzregistruotas elektrodo modifikavimui
naudojant 70 mmol/l TTF ir 25 mg/ml GOx tirpalus. Sukurtas biologinis jutiklis
pasizyméjo analizei tinkamu tiesiSkumo intervalu nuo 0.5 iki 10 mmol/l ir maza 0,56
mmol/l aptikimo riba. AuNS padidino elektrodo pavirSiaus plotg, pagerino GOx
imobilizavimg bei elektrony pernasg fermentinés gliukozés oksidacijos metu, kai
elektrodas modifikuotas TTF. Tokio tipo gliukozés biologinius jutiklius paprasta
naudoti bei galima greitai suzinoti tikslig gliukozés koncentracijg. AuNS taikymas
atveria galimybes kurti geresnémis savybémis pasizyminCius elektrocheminius
gliukozeés biologinius jutiklius, tinkamus biomedicininéms ir klinikinéms reikméms.

Padéka
Finansavimg skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT), sutarties Nr. [S-MIP-24-7].
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Kovalentiskai imobilizuoti MXeny sluoksniai kaip naujoviska
biojutiklio platforma

Miglé Stanéiauskaité’, Simonas Ramanavié¢ius?, Almira Ramanaviéiené',

Viktoriia Korniienko3, Oleksiy Gogotsi*, leva Plikusiené'

"Nanotechnas, Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas
2Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras, Lietuva
3Latvijos Universiteto Atominés Fizikos ir Spektroskopijos institutas, Latvija

“MedZiagy tyrimy centras, Kyjivas, Ukraina

MXenai - perspektyvios 2D nanomedziagos, kuriy didelis pavirSiaus plotas, elektrinés
ir optinés savybés, bei reguliuojamos pavirSiaus funkcinés grupés gali pasitarnauti
tobulinant biojutiklius. Vis délto, jy panaudojimg ant optiniy padékly daznai riboja
prastas MXeny dangy stabilumas skystose terpése, ypac veikiant srautui ir kintant pH.
Kadangi tokiais atvejais elektrostatiné sgveika tarp substrato ir MXeny sluoksnio yra
nepakankama, Siame darbe sillomos praktiSkos kovalentinio MXeny daleliy
imobilizavimo ant aukso ir BK7 stiklo strategijos. Tai leidzia suformuoti mechaniskai
patvarias dangas, tinkamas naudoti kaip platformas biojutikliuose tiriant baltymy
sgveikas. Siy eksperimenty metu buvo iSbandomi du padéklai — BK7 stiklas ir kvarco
kristalo mikrogravimetrijai su disipacija (QCM-D) naudojamas lustas, kurio pavirSius
padengtas auksu. Prie§ sluoksniy formavimg MXenai buvo funkcionalizuoti 3-
aminopropiltrietoksisilanu (APTES), kuriam jungiantis prie MXeny pavirSiuje esanciy -
OH grupiy susidaré -NH2 grupés. Buvo atlikti bandymai tiriant acto ragsties jtaka
MXeny funkcionalizavimo metu susidaran€iy amino grupiy kiekiui ir sluoksniy
iSvaizdai. MXeny SEM nuotraukos, kartu su XPS rezultatais, atskleidé, kad APTES
funkcionalizuoti MXeny sluoksniai geriau iSlaiko savo 2D formg, kuomet aminogrupiy
susidaro maziau. Gryno MXeny méginio N 1s smailé parodé 0.67 at% azoto, o APTES
funkcionalizavima, nenaudojant acto rugsties, §j kiekj padidino net iki 4.72 at%.
Funkcionalizavimo metu naudojant acto ragstj pokytis buvo mazesnis — azoto gauta
1.62%. BK7 stiklui padengti MXenais naudota strategija, kurios metu ir BK7 stiklas
buvo funkcionalizuotas aminogrupémis pasitelkiant APTES, taip sukuriant galimybe
BK7 ir MXeny pavirSiuje esanc€ias aminogrupes sujungti naudojant glutaraldehida.
Dengiant QCM-D lustus APTES funkcionalizuotais MXenais pasitelkta EDC/NHS
chemija. Ant aukso pavirSiaus suformuoto 11-merkaptoundekano rigsties savitvarkio
monosluoksnio -COOH grupes aktyvavus EDC/NHS, ant MXeny esancios -NH2
grupés prisijungia kovalentiSkai. Norint tolygiai MXenais padengti QCM-D lustg ir BK7
stiklg, buvo iSbandyti sukamasis dengimas bei pléveliy formavimas vakuumu, i$ kuriy
pastarasis pasiteisino labiau. Pasitelkiant vakuuminio filtravimo pléveliy formavimo
metodg gali bati kontroliuojamas MXeny pléveliy storis ir vientisumas. ISbandant
dengimg sukant buvo pastebéta, kad iSeikvojama didelé dalis MXeny tirpalo, o pats
dengimas gautas netolygus dél nepakankamo ir sunkiai kontroliuojamo BK7
pavirSiaus drékinimo.

Sis darbas parodé, kad MXeny funkcines grupes galima reguliuoti ir po sintezés, o
silanizavimas, jj tinkamai kontroliuojant, nepakeicia MXeny 2D strukttros. Kovalentinis
nanodaleliy imobilizavimas yra svarbi dalis jy realiam panaudojimui, uztikrinanti
dangos stabilumag jvairiomis sglygomis.
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Spatial Distribution and Concentration Mapping of Airborne
Microplastics in Lithuanian Educational Institutions

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

Plastic has become one of the most commonly used materials since its first synthesis
as a phenol-formaldehyde resin. Although it was initially developed to enhance
everyday life, plastic has gradually become a serious concern for the environment and
human health. In recent decades, the extensive use of synthetic polymers across
numerous industries has contributed to the growing presence of airborne
microplastics. Investigating microplastics in indoor air is particularly important, as
people spend nearly 90% of their time indoors. Moreover, the concentration of
microplastic particles in indoor environments is approximately 1.8 times higher than in
outdoor air.

The aim of this study is to investigate the distribution of airborne microplastics within
Lithuanian schools. The research focuses on how microplastic levels vary within
school buildings, particularly between different floors and between schools located in
urban and regional areas. The study also seeks to identify possible patterns of
accumulation inside indoor spaces.

To achieve this, the number of microplastic particles collected per unit area will be
measured and compared across different sampling locations. Differences between
floors and between schools in different geographical areas will be statistically analyzed
to determine whether they are significant. Based on the results, a concentration map
will be created to visually present the distribution of airborne microplastics inside the
buildings. The findings will help improve the understanding of indoor exposure to
microplastics and may support efforts to improve environmental quality in schools.
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Cinko heksacianoferato(ll,lll) sintezé ir elektrocheminiy savybiy
tyrimas vandeninése cinko jony baterijose

Dovilé Skarnulyté'2, Linas Viléiauskas'? ir Jurgis Pilipavi¢ius'?2
'"Chemijos institutas, Vilniaus Universitetas
2Fiziniy ir technologijos moksly centras, Vilnius

Energijos kaupimo sistemy, pavyzdzZiui, baterijy, vystymas tampa vis svarbesnis,
didéjant energijos, gaunamos i$ atsinaujinanciy Saltiniy, paklausai. Viena iS démes;j
pritraukusiy technologijy yra vandeninés cinko jony baterijos, kadangi jy naudojimas
yra saugesnis, nei Siuo metu labiausiai paplitusiy liCio jony baterijy. Vienu is
perspektyviy katody Siose baterijy sistemose laikomas Berlyno mélynojo analogas —
cinko heksacianoferatas(ll,lIl) (ZnHCF), pasizymintis atviro karkaso struktdra, galincia
talpinti jvairius metaly jonus, jskaitant K*, Na* ir Zn?*. Vis délto, Siy medziagy
pritaikymas vis dar yra ribotas dél nepakankamy ziniy apie sintezeés sglygy jtakg
besiformuojanciai struktirai bei ne iki galo iStyrinéto Zn?* jterpimo/iStraukimo
mechanizmo.

Siame darbe siekta isiaiskinti, kokios sintezés sglygos yra palankios romboedrinés ir
kubinés ZnHCF kristaliniy faziy formavimuisi, taip pat iSanalizuoti medziagoje
krovimo/iSkrovimo metu vykstancius procesus. Tyrimo metu nustatyta, kad dziovinimo
temperatira ir slégis yra pagrindiniai parametrai nuo kuriy priklauso fazeés
formavimasis. Naudojant operando Rentgeno spinduliy difrakcijos metodg pastebéta,
kad krovimo/iSkrovimo metu vyksta sudétingesni faziniai pokyciai, nei anksciau buvo
manyta. Sie rezultatai leidZia geriau suprasti skirtingy $ios medZiagos struktdry
susidarymo ypatumus ir elektrochemines savybes, bei suteikia vertingos informacijos,
reikalingos optimizuoti Sios medZiagos, kaip katodo, savybes kuriant saugesnes
vandenines cinko jony baterijas.
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10H-Fenotiazino 5,5-dioksido pagrindu sukurty junginiy stabilumo
ir energetiniy savybiy teorinis tyrimas

Jelena Tamuliené!, Jonas Sarlauskas?

Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Teorinés fizikos ir astronomijos institutas

2 Vilniaus universitetas, Gyvybés moksly centras, Biochemijos institutas, Ksenobiotiky biochemijos
Skyrius

Atlikome fenotiazino 5,5-dioksido pagrindu sukurty junginiy cheminio ir terminio
stabilumo bei detonaciniy savybiy priklausomybés nuo -NHz2, -(3-NH-1,2,4-triazolo) ir
pikrilo (2,4,6-(NO2)3CesHs-) pakaity tyrimus tam, kad nustatytume ar tokio tipo dariniai
atitiks saugumo ir detonaciniy savybiy reikalavimus, keliamus aukstos energijos
medziagoms. Tyrimai atlikti DFT B3LYP/cc-pVTZ metodu. Nustatytos HOMO-LUMO
tarpo, energijos tenkancios atomui, cheminio kietumo ir elektronegatyvumo, medziagy
tankio, detonacijos slégio vertés.

Rezultatai parode, kad tiriamy junginiy cheminis ir terminis stabilumas priklauso nuo
pakaity skaiciaus junginyje ir jy tipo. Pazymétina, kad didéjant —NH, pakaity skaiciui
nuo dviejy iki keturiy, junginiy stabilumas didéja, o didéjant -(3-NH-1,2,4-triazolo)
pakaity skaiCiui — mazéja. Nustatyta, kad junginio su pikrilo fragmentu stabilumas yra
maziausias. Taip pat nustatyta, kad Sio junginio elektronegatyvumas yra didziausias.
Remiantis gautais rezultatais, numatyta, kad junginys su pikrilo pakaitu néra tinkamas
deél santykinai mazo stabilumo.

Pazymeétina, kad tirty medziagy tankis yra 1,6-2,1 g/cm?3 intervale. Nustatyta, kad dél
-NH2 pakaity skaiCiaus didéjimo, medziagos tankis mazéja, o dél -(3-NH-1,2,4-
triazolo) — didéja. Junginiai, kuriy tankis didelis (artimas 2 g/cm3), yra siejami su dideliu
detonacijos greiciu ir slégiu. Pazymétina, kad visy tirty junginiy detonacijos slégis yra
didesnis nei standartinio TNT.

Atlikta jautrumo smugiui analizé parodé, kad tik junginiai su -NH2 pakaitais gali bati
priskiriami prie nejautriy smuagiui medziagy, nors ir kiti atitinka vidutinio jautrumo
energetiniy medziagy klasés kriterijus. Itin dideliu jautrumu smagiui pasiZzymi junginiai
su pikrilo fragmentu.

Apibendrinus rezultatus, padaryta iSvada, kad fenotiazino 5,5-dioksido pagrindu

sukurti junginiai su tinkamais pakaitais gali bati naudojami karyboje ir pramonéje kaip
stabilios ir mazo jautrumo kriterijus atitinkancios aukstos energijos medziagos.
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Electrocatalytic activity of Ni(OH)z-supported Pd electrocatalysts
towards the oxidation of methanol in alkaline solution

Muhammad Adeel Tariq, Hafiz Muhammad Naeem, Loreta Tamasauskaiteé-

Tamasiunaité, Eugenijus Norkus, Ramunas Levinas
Department of Catalysis, Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Vilnius, Lithuania

Direct methanol fuel cells (DMFCs) have acquired considerable attention owing to high
energy density, structural simplicity, fast operation and low pollution. However, their
industrial application remains limited by some of their drawbacks, such as low fuel
efficiency conversion, slow methanol oxidation and poisoning of catalytic active sites
by carbonaceous intermediates. To address these challenges, in this study Ni(OH)2
was hydrothermally synthesized and composited with metallic Pd nanoparticles,
obtained by chemical reduction, to synthesize Pd/Ni(OH)2 composite with different Pd
: Ni ratio. Various physiochemical techniques such as X-ray diffraction (XRD),
scanning electron microscopy with energy dispersive X-ray spectroscopy (SEM-EDS)
and X-ray photoelectron spectroscopy (XPS) were used to evaluate the structural,
morphological and chemical properties of Pd/Ni(OH)2 catalyst. XRD analysis
confirmed that Pd/Ni(OH)2 composite showed the characteristic peaks of nickel
hydroxide and metallic Pd. While SEM-EDS results displayed the presence of
agglomerated and irregular Ni(OH)2 flakes along Pd nanoparticles and uniform
distribution of all constituent’s elements in Pd/Ni(OH)2 samples. XPS patterns further
confirmed the existence of metallic Pd, with Pd 3d 5/2 and 3/2 peaks observed at
335.00 eV and 340.22 eV.

Cyclic voltammetry (CV), chronoamperometry (CA), and electrochemical impedance
spectroscopy (EIS) were used to investigate the electrocatalytic behavior of
Pd/Ni(OH)2 material for methanol oxidation in alkaline solution. The Pd/Ni(OH)2
exhibits significant catalytic activity towards MOR relatively to Ni(OH)2 due to
synergistic effects of both the Pd active sites and Ni(OH)2 support. Among the
investigated composites, Pd : Ni (1:0.5) catalyst showed highest forward peak current
density (31.10 mA cm2) and normalized mass activity (450 mA mg'pd¢) compared to
other similarly synthesized catalysts. However, Ni-rich composites Pd/Ni(OH)2 (1:1)
and (1:3) showed larger If/lp ratio (~1.4), lower Tafel slope (134 mV dec™) and T.F
values, attributed towards less deactivation of active sites responsible for fresh
methanol oxidation in alkaline media. Increasing the Ni content led to a decrease in
catalytic activity for MOR due to larger resistance and reduced electronic conductivity.
To overcome this, the Ni-rich composite (1:3) was mixed with 20 wt% carbon black,
showing significant decreased in TLF values confirmed by EIS and 35% increase in
direct methanol oxidation current. Overall, the obtained Pd/Ni(OH)2 material presents
a cost effective, promising, durable anode catalyst.
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Ternary Mn-, Ru-, and Mo-Modified PtCo/graphene nanocatalysts
for the methanol oxidation reaction

- -

Julija Usaviciuté, Virginija Kepeniené, Raminta Stagnitunaité, Loreta

Tamasauskaité-Tamaciunaité
Fiziniy ir technologijos moksly centro Katalizés skyrius

The growing demand for sustainable and clean energy technologies has accelerated
the development of efficient electrocatalysts for renewable energy conversion
systems. Among various alternatives, direct methanol fuel cells (DMFCs) have
attracted significant attention due to their high energy density, easy fuel handling, and
suitability for portable and low-temperature applications. However, the development
of highly active and durable catalysts for the methanol oxidation reaction (MOR)
remains a critical challenge.

In this study, graphene (GR)-supported ternary PtCoM (M = Mn, Ru, Mo)
electrocatalysts were successfully synthesized via a one-pot microwave-assisted
method, providing a rapid and energy-efficient fabrication route. The catalysts were
prepared with different metal molar ratios: Pt:Co:Mn (1:3:1), Pt:Co:Ru (1:2:2), and
Pt:Co:Mo (7:2:1). The microwave-assisted synthesis enabled uniform metal dispersion
and controlled nanoparticle formation on the graphene surface.

The structural and morphological characteristics of the prepared catalysts were
examined using Transmission Electron Microscopy (TEM). The electrocatalytic
performance toward the methanol oxidation reaction (MOR) in an alkaline medium
was evaluated by cyclic voltammetry and chronoamperometric measurements.

Among the investigated materials, the PtCoMn/GR catalyst exhibited the highest
electrocatalytic activity, achieving a current density of 144.5 mA cm™2, which was up
to 4.8 times higher than that of PtCoRu(1:2:2)/GR, PtCoMo(7:2:1)/GR, and bare Pt/GR
catalysts. The enhanced performance is attributed to the synergistic effect between
Pt, Co, and Mn as well as the improved dispersion achieved via microwave-assisted
synthesis.
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Debesuotumo kaitos tendencijy Ryty Baltijos regione nustatymas
1979-2024 m. remiantis palydoviniais duomenimis

Kristina Vaicitnaité, Justinas Kilpys
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Debesys yra svarbi Zemés klimato sistemos dalis, lemianti energijos balansa, krituliy
formavimasi, drégmés pernasg. Nors debesuotumo kaitos procesai, priezastys ir
pasekmés globaliu mastu tyrinéjami jau ne vieng deSimtmetj, debesuotumo poveikis
iSlieka viena didziausiy neapibréz€iy klimato modeliuose. Regioniniai debesuotumo
dinamikos tyrimai batini norint tiksliau jvertinti Siuos procesus klimato kaitos kontekste.

Sio darbo tikslas — nustatyti erdvinj debesuotumo pasiskirstyma ir kaitg laike Ryty
Baltijos regione 1979-2024 m. laikotarpiu pasitelkiant CLARA-A3 palydoviniy
duomeny rinkinj. Buvo apskaiciuotos vidutinés mety, sezony ir ménesiy debesuotumo
reikSmés, nustatyti jy erdvinio pasiskirstymo désningumai, atlikta vidutiniy
debesuotumo reikSmiy kaitos analizé ir nustatytas pokycCiy statistinis patikimumas.
Erdviniam pasiskirstymui jvertinti buvo sugeneruoti Zemélapiai, o laiko eilutés
trendams nustatyti taikytas Mann—Kendall testas ir Theil-Sen nuolydzio metodas.

Nustatyta, kad 1979-2024 m. laikotarpiu vidutinis debesuotumas Ryty Baltijos regione
sumazeéjo nuo 74 % iki 66 %, pokyciy greitis sieké 1,8 % per 10 mety. Ziemg
debesuotumas sumazéjo 0,8 %, rudenj — 1,8 %, pavasarj ir vasarg — po 2,3 % per 10
mety. Mety ir visy sezony vidutinio debesuotumo mazeéjimo trendai yra statistiSkai
reikSmingi (p < 0,05). Neigiamas debesuotumo reikSmiy pokytis nustatytas visais 12
meénesiy, taCiau statistiS8kai reikSmingi trendai apskaiciuoti tik balandj, birZelj, rugpjttj
ir rugseéjj.

Auksciausios vidutinés mety debesuotumo reikSmés (70-79 %) fiksuojamos Baltijos
juros priekrantéje, ypa¢ Suomijos ir Rygos jlankose bei KurSiy Nerijoje. Sausumoje
didesnés reikdmés fiksuojamos rytuose (68-73 %), ties orografinémis kliGtimis ir
Peipaus eZeru (Estija), maZzesnés — vakaruose ir juros pakrantéje (65—68 %).

Ziemg ir rudenj jiroje debesuotumas 8—15 % didesnis nei sausumoje, o vasarg — 3 %
mazesnis atviroje juroje ir 9-12 % didesnis arliau kranto. Sausumoje debesuotumas
didZiausias rytuose, maZiausias — ties jliros pakrante (5—6 % skirtumas). Pavasarj
atviroje juroje ir rytinéje sausumos dalyje debesuotumo reikSmeés panasios (64—65 %).
Skirtumai sausumoje tarp aukStumy ir zemumy bei pakrantés yra 3—4 %, o skirtumai
tarp atviros jaros ir jlanky siekia 5-10 %.
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Zaliavy sudéties ir apdorojimo biido jtaka gipso kristaly struktarai

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

Kristaliniy medziagy fizikines ir chemines savybes nulemia ne tik jy cheminé sudétis,
bet ir tai kokiais rySiais yra sujungtos sandaros dalelés, kokie yra medZiagg sudaranciy
kristaléliy dydziai ir jy tarpusavio iSsidéstymas. Gipsiniy riSamyjy medziagy kristaly
struktirg lemia Zaliavos, i$ kurios ji gaunama, sudétis ir jos apdorojimo budas. Yra
Zinomi du pushidracio gipso gavimo buddai, priklausomai nuo jy, gaunama skirtingos
kristalinés sudéties ir savybiy riSamoji medziaga. Darbo tikslas — skirtingais
apdorojimo badais gauti pushidratj gipsg ir atlikti gauty produkty mikroskopine analize.

Tyrime buvo naudojamas reagentinis dihidratis gipsas CaS04-2H20, kurio grynumas
99,97 %, reagentinis pushidratis gipsas CaS0O4-0,5H20, kurio grynumas 99,98 %,
dihidratis fosfogipsas, susidares AB ,Lifosa“, gaminant fosforo rligst;j i$ apatity.

Gipso dehidratacija buvo vykdoma buitinéje mikrobangy krosneléje SAMSUNG,
autoklave ,Parr Instruments®, mikrobangy reaktoriuje CEM Discovery Synthesis Unit
(CEM Corp., Matthews, NC). Skenuojanti elektroniné mikroskopiné analizé (SEM)
atlikta mikroskopu FEI QUANTA 200 FEG.

Kad jvertintume zaliavos prigimties ir apdorojimo bUdo jtakg gipsinés riSamosios
medZiagos kristaly struktdrai, iS5 reagentinio dvivandenio gipso ir iS fosfogipso
kalnuose atsirinkto dvivandenio fosfogipso, skirtingais apdorojimo bidais buvo
pasigaminti risamosios medZiagos pavyzdziai, kuriems atlikta mikroskopiné analizé.
Gautos nuotraukos rodo, kad kristaly struktira skiriasi priklausomai nuo zaliavos
apdorojimo soc€iyjy vandens gary ar oro aplinkoje.

Sociyjy vandens gary aplinkoje gauti kristalai savo struktira skiriasi nuo zaliavos
kristaly struktiros. Siuo bidu gaminant gipsine ri$&amajg medziagg a-pushidratj gipsa,
jo kristaly dydis ir forma priklauso nuo kristalizacijos centry susidarymo ir jy augimo
greiciy santykio. IS reagentinio gipso gauto pushidracio gipso pailgi kristalai/adatélés
suaugusios j aglomeratus. 18 ragstaus fosfogipso gauti pushidracio kristalai yra Zymiai
stambesni, daugiau pavieniai, nors néra grieztai iSreikStos formos. Taciau
smulkesnés, bet taisyklingos prizmés gaunamos i$ apdoroto/disperguoto fosfogipso.
Kristaly dydj galima keisti, keiCiant Zaliavos technologinio apdorojimo temperatarinj
rézima.

Dehidratuojant Zaliavg, aplinkos oro sglygomis, gauto pushidracio kristaly forma yra
panasi j zaliavos kristaly. Tai patvirtina teiginj, kad Sio terminio proceso metu vandens
molekulés atskyla priklausomai nuo apdorojimo rezimo: Zzemesnéje temperataroje tai
vyksta ramiai ir kristalai mazai suyra, o aukStesnése temperatirose dehidratacija
vyksta sparciau, dél ko pastebimas kristaly smulkéjimo procesas.
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Efektyvis nikelio pagrindo katalizatoriai vandenilio generavimui

v -

Tamasitinaité' ir Jolanta Stupakova?
"Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Fiziniy ir technologijos moksly centras, Katalizés skyrius
2Vilniaus Gedimino technikos universitetas

Viena i$ svarbiausiy vandenilio kaupimo medziagy savybiy yra didelé jy gravimetriné
vandenilio talpa. Gravimetriné vandenilio talpa — tai rodiklis, parodantis, kiek
vandenilio galima sukaupti medZiagoje, palyginti su pacCios medZiagos mase.
Dazniausiai ji iSreiSkiama masés procentais. Kaip tokiy medziagy pavyzdys gali bati
skystas amoniakas, jvairis organiniai junginiai arba kietos medZziagos, tokios kaip
metaly hidridai, kompleksiniai hidridai, organiniai hidridai, anglies turinios medZziagos,
ceolitai ir metalo-organiniai karkasai. Dél didelés vandenilio talpos (pavyzdziui, NH3
(17,7 masés %), NaBH4 (10,7 masés %) ir N2H4-H20 (8 masés %)) Sios medziagos
laikomos perspektyviomis vandenilio saugojimui ir naudojimui neSiojamuose kuro
elementuose. TacCiau natrio borhidridas laikomas viena tinkamiausiy medZziagy
vandeniliui saugoti. Vandenilio susidarymas i$ Sio hidrido apraSomas Sia reakcija:
NaBHs + 2H20 — 4H2 + NaBO2 + Q

Sio darbo tikslas buvo suformuoti NissMo1s/Cu, NisoCo20/Cu, NissW1s/Cu ir
NissMo1W11/Cu katalizatorius, juos charakterizuoti ir jvertinti jy katalizines savybes
natrio borhidrido hidrolizés reakcijai. Tiriamos dangos buvo nusodintos ant Cu
pagrindo paprastu cheminiu nusodinimo metodu, naudojant morfolino borang kaip
reduktoriy. Buvo gauti nikelio pagrindo katalizatoriai, kuriuose Ni procentinis kiekis
svyruoja nuo 80 iki 88 masés procenty, o likusig procentinge dalj sudaro Mo, Co, W
arba Mo ir W kartu. Katalizatoriy pavirSiaus morfologija, struktdra ir cheminé sudétis
buvo istirta naudojant skenuojancig elektrony mikroskopijg (SEM), Rentgeno spinduliy
energijos dispersine analize (EDS) ir indukciSkai susietos plazmos optinés emisijos
spektroskopijg (ICP-OES). Natrio borhidrido hidrolizés reakcijos katalizinis aktyvumas
buvo jvertintas iSmatuojant vandenilio kiekj, iSsiskiriantj iS katalizuojamos natrio
borhidrido hidrolizés reakcijos.

Darbo metu buvo suformuoti visi minéti katalizatoriai. Buvo istirta jy morfologija ir
struktdra. Nustatyta, kad paruostos dangos sudarytos i$ jvairaus dydzio daleliy, kurios
susijungia j ovalo formos aglomeratus. Istirta, kad dviejy komponenty NisoCo20 danga
pasizyméjo didziausiu kataliziniu aktyvumu. Nustatyta, kad Sio katalizatoriaus H:2
iSsiskyrimo greitis 70 °C temperatiroje yra 8,30 ml/min, o apskaiciuota aktyvacijos
energija yra lygi 57,82 kJ/mol.
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N-Pakeisty 2-((4-(benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazin-4-
il)fenil)(Boc)amino)acetamidy, skirty amiloidy agregacijos
moduliatoriy paieskai, sintezé

Tadas Vasiliauskas, leva Zutauté
Vilniaus Universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

a-Sinukleinas yra nedidelés molekulinés masés baltymas randamas centrinés ir
periferinés nervy sistemos neuronuose. Parkinsono ligos atveju, a-sinukleinas jgyja B
klosCiy konformacijg, kuri, kartu su kitais monomerais, sudaro oligomerus ir amiloidy
fibriles. Tokiy amiloidy agregaty sankaupa yra susijusi su neurony funkcijos sutrikimu.
a-Sinukleino agregacijg inhibituojanciy junginiy paieSka yra vienas i§ bady ieSkant
ligos gydymo budy. Tokie junginiai gali bati mazos molekulinés masés medziagos ar
sudeétingi vaistiniai miSiniai. Neseniai atlikti tyrimai parodé, kad naujos struktiros
imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniai veikia a-sinukleino agregacijg ir gali bati tiriami kaip
potencialis amiloidy moduliatoriai.

Sio tyrimo tikslas yra susintetinti skirtingai modifikuotus imidazo[2,1-b][1,3]tiazinus.
Pradinis junginys, 4-jodanilinas, veikiamas di-tretbutildikarbonatu. Gautas karbamatas
alkilinamas etilbromacetatu. Vietoj jodo Sonogashira metodu prijungiamas propargilo
alkoholis, kurj paskui brominant pakeic¢iama hidroksigrupé. Nukleofilinio pakeitimo
metu bromas keiiamas 2-tiobenzimidazolu. Sekancioje stadijoje ciklizacijos metu
suformuojamas imidazo[2,1-b][1,3]tiazinas. Sio darbo metu gauta junginio esterio
grupé modifikuojama j amidus.

Sio tyrimo metu buvo susintetinta eilé N-pakeisty 2-((4-(benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazin-

4-il)fenil)(Boc)amino)acetamidy. Junginiai bus toliau tiriami, siekiant nustatyti jy
veiksmingumg moduliuojant amiloidy agregacija.
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Liuminescenciniy YAG: Yb3®*, Er®* 3D mikrostruktiiry gamyba
taikant lazerine litografijg ir kalcinacijg

Robertas Virkétis', Artiir Harnik?, Mangirdas Malinauskas?, Greta Merkininkaité?,

Simas Sakirzanovas'
'Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas
2Lazeriniy tyrimy centras, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas

Pastaraisiais deSimtmeciais adityviosios gamybos technologija sulauké didelio
susidoméjo pramonéje ir moksle dél galimybés greitai fabrikuoti sudétingos formos 3D
objektus. Dvifotones polimerizacijos metodu galima gaminti polimerinius
mikrodarinius, kuriy elementy matmenys siekia Simty nanometry dydzius. 3D
polimerizacijai naudojant metaloorganines dervas po to gautus hibridinius
mikroobjektus termigkai apdorojant pagaminamos keraminés 3D mikrostruktiros. Sio
tyrimo tikslas yra taikant dvifotonés polimerizacijos metodg ir atspausdinty hibridiniy
polimeriniy objekty kalcinacijg pagaminti YAG: Yb3*, Er3* 3D mikrostruktiras,
pasizymincias aukStynverte liuminescencija.

Zoliy-geliy metodu buvo susintetintas dvifotonei polimerizacijai tinkamas
metaloorganinis YAG: Yb3*, Er®* pirmtakas. Polimerinés 3D mikrostruktiros buvo
pagamintos naudojant ,NanoFactory“ (UAB ,Femtika“) femtosekundinio lazerio
litografine sistemg. Spausdinimui naudotas 144 fs impulsy lazeris, 517 nm bangos
ilgis (antroji harmonika), 76 MHz pasikartojimo daznis ir Mitutoyo M Plan Apo HR 50x
/ 0,75 objektyvas. Siekiant nustatyti optimalius spausdinimo parametrus, buvo
spausdinami ,narvy“ masyvai, keiCiant skenavimo greitj ir lazerio spinduliuotés galig.
Po spausdinimo pagaminti 3D objektai buvo rySkinami etanolyje, pasSalinant
nesupolimerizuotg dervag, ir po to kalcinuojami ore 1500 °C temperatiroje 1 valandag
(temperattros kélimo greitis: 1 °C/min iki 800 °C ir 2 °C/min iki 1500 °C).

Skenuojanciosios elektroninés mikroskopijos tyrimai patvirtino polimeriniy 3D
mikrodariniy formavimasi ir parodé, kad po kalcinacijos 3D mikroobjektai iSlaiko savo
forma, o krastinés susitraukimas siekia =22 %. Rentgeno spinduliy energijos
dispersijos analizé parode, kad metalo jonai yra tolygiai pasiskirste keraminiuose 3D
mikrodariniuose. Atlikta milteliy rentgeno spinduliy difrakciné analizé patvirtino
Y3AIs012 (COD 96-431-2143) kristalinés fazeés susidaryma.
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Terminiy anomalijy Pietry¢€iy Baltijos regione sgsajos su
atmosferos cirkuliacija

Vaiga Vys$niauskiené', Gintautas Stankiinavi¢ius?
"Valstybinis moksliniy tyrimy institutas Gamtos tyrimy centras
2Viilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Geomoksly institutas

Siame tyrime atlikome oro masiy savybiy ir jy kaitos analize terminiy anomalijy metu
PietryCiy Baltijos regione. Jos buvo susietos su atmosferos cirkuliacija naudojant
Hess-Brezovsky (toliau — HB) klasifikacijg. Tiriamasis laikotarpis apémeé 70 mety, nuo
1951 m. iki 2020 m. Darbe naudojami duomenys i§ ERA5 pakartotinés analizés
archyvo. Terminés anomalijos nustatytos naudojant visos teritorijos (regiono koord.
53.75°- 56.5° §. pl. ir 21° - 26.75° r. ilg.) vidutine paros oro temperatirg 2 metry
aukstyje. Buvo tiriamos tik kalendorinés vasaros ir ziemos sezony anomalijos, kuriy
ribinés vertés iSskirtos pagal 10 ir 90 procentiles. Klimato kaitos vertinimui, buvo
atliktas pirmojo (1951-1985 m.) ir antrojo (1986-2020 m.) periodo atmosferos
parametry palyginimas.

Atmosferos cirkuliacijos tipy (CT) daznio analizé parodé vyraujancius tipus, kurie
duotajame regione pirmo periodo metu Iémé ne maziau 70% anomaliai Silty arba Salty
atvejy tiriamais sezonais. Tokiy CT vasaros Silumos anomalijy metu nustatyta 12, o
anomaliai vésiomis dienomis — 11. Ziemos $ilumos anomalijy mety vyravo 6 CT, o
SalCio — 13. Antrame periode ty paciy CT lemty terminiy anomalijy dalis padidéjo 4%
-14%. DazZniausiai vasarg Silumos anomalijas lémé BM (Vidurio Europos balnagabris)
ir TRW (Vakary Europos slénis) tipai, anomaliai vésiomis dienomis dazniau vyraudavo
W2Z (Vakarinis cikloninis) ir NWZ (Siaurés vakary cikloninis) tipai. Ziemg Silumos
anomalijas daugiausiai Iémé WZ tipas, o SalCio - HFA (Fenoskandijos anticikloninis) ir
BM tipai.

Antruoju klimatiniu periodu (lyginant su pirmuoju) anomaliai Siltomis dienomis vasarg
regiono vidutiné oro temperatiira padidéjo 1.1 °C, o anomaliai vésiomis - 0.7 °C.
Ziemag anomaliai $iltomis dienomis oro temperatiira padidéjo 2 °C, o anomaliai
Saltomis - 1.6°C.

Atmosferos sluoksnio storio (tarp 500 hPa ir 1000 hPa) ir nulinés izotermos aukscio
vertés antrajame periode iSaugo visy terminiy anomalijy metu, iSskyrus Ziemos 3alCio
(pokyciai nepasieké p<0.05 statistinio lygio). DidZiausi geopotencialaus aukscio (gpa)
nuokrypio ir specifinio drégnio pokyciai buvo nustatyti Ziemos terminiy anomalijy metu.
Antrajame periode anomaliai Siltomis dienomis Ziemg vidutinis teigiamas gpa
nuokrypis padidéjo nuo 22 gpm iki 54 gpm. Anomaliai Saltomis dienomis vidutinis
neigiamas gpa nuokrypis antrajame periode sumazéjo 62 % (nuo -73 gpm iki -28
gpm). Vidutinis specifinis drégnis padidéjo anomaliai Saltomis ir Siltomis dienomis
atitinkamai 7 % ir 10 %. Vasaromis terminiy anomalijy metu fiksuotas 5-6% vidutinio
specifinio drégnio padidéjimas. Pateikti kiekybiniai atmosferos parametry pokyciai
atitinka 95% statistinj reikSminguma, kuris buvo jvertintas naudojant Welch‘o t-test
metoda.
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Nauji aukstos entropijos retyjy zemiy aliuminio granatai
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Aukstos entropijos oksidai (AEQO) ar daugiakomponentiniai oksidai sulauké reikSmingo
mokslininky susidoméjimo po pirmos publikacijos apie Siuos junginius 2015 metais.
Aukstos entropijos stabilizavimo principas yra to paties kiekio keturiy ar daugiau
elementy jvedimas j vienodas kristalinés gardelés pozicijas, tokiu budu didinant
konfiglracine maiSymosi entropijg ir slopinant entalpijos sukeliamg faziy atskyrimg
kietajame tirpale. Tokios daugiakomponentinés sistemos pasiZzymi stabilia vienfaze
struktra bei unikaliomis katijony tarpusavio sgveikomis, kurios nulemia naujas
funkcines savybes ir plaCias taikymo galimybes energijos kaupimo, katalizés, optikos
bei kitose pazangiose technologijy srityse. Junginiy cheminé sudétis bei sintezés
metodas turi jtakos aukstos entropijos oksidy funkcinéms savybéms.

Itrio aliuminio granatas (Y3AlsO12, YAG) iSsiskiria placiu optinio skaidrumo spektro
intervalu, puikiu terminiu ir cheminiu stabilumu, todél yra placiai naudojamas kaip
liuminofory kristaliné matrica. Bendroji granaty formulé yra AsB2C3012, kur A, B, C
zymi katijonus, uzimancius tris skirtingas padétis, O — deguonies anijonas. A pozicijoje
esantys itrio(lll) jonai gali bati kei€iami jvairiais retyjy Zemiy elementais, o B ir C
pozicijose esantys aliuminio(lll) jonai — pereinamyjy metaly jonais. Toks struktGrinis
lankstumas leidZia jterpti didelius kiekius lantanoidy jony be koncentracijos gesinimo,
todél YAG pagrindo medziagos yra ypac perspektyvios daugiaspalviy fosfory, kietojo
kano lazeriy ir scintiliatoriy karimui.

Siame darbe naujos cheminés sudéties aukstos entropijos retyjy Zemiy aliuminio
granatai buvo susintetinti zoliy-geliy metodu 1000 °C temperatiroje. Sis metodas
pasirinktas dél galimybés Zemose temperatirose gauti homogeniskas, didelio fazinio
grynumo daugiakomponentines sistemas. Be to, Si sintezé iki Siol nebuvo taikyta YAG
pagrindu sukurty aukstos entropijos oksidy gavimui. Gauty méginiy struktira buvo
iStita Rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) ir Furjé transformacijos infraraudonujy
spinduliy spektroskopijos (FTIR) metodais, morfologija analizuota naudojant
skenuojancig elektronine mikroskopijg (SEM), o optinés savybés jvertintos uzrasant
emisijos ir suZzadinimo spektrus.
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Poras formuojanéiy toksiny pazaidos masto fosfolipidiniams
dvisluoksniams jvertinimas naudojant pradinj efektyvy defekty
tankj

Gerda Zizianaité, Ausra ValiGiniené
Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas

(angl.tethered bilayer lipid membranes, tBLM) naudojami kaip platformos, skirtos
Igsteliy membrany savybéms tirti bei sgveikoms su aplinka, pvz., transmembraniais
baltymais, jvertinti. Kaip molekuliniai inkarai daznai naudojami silany savitvarkiai
monosluoksniai, suteikiantys lipidiniam dvisluoksniui fluidiSkumo. tBLM ypacC aktualts
kuriant biologinius jutiklius poras Igstelés membranoje formuojan€iams toksinams.
Tokiy toksiny, pvz. a-hemolizino, veikimo principas remiasi atisradusiu
nekontroliuojamu jony judéjimu per toksino sukurtas membranos pazaidas, dél to
vyksta Igstelés lizé. tBLM savybiy pokyciai, pvz. dvisluoksnio defektiSkumas, storis,
dvigubo elektrinio sluoksnio talpa, | fosfolipidinj dvisluoksnj jsiterpiant toksinui ir yra
tokio jutiklio analitinis atsakas. Tokie pokycCiai gali bati stebimi jvairias metodais, pvz.
elektrocheminio impedanso spektroskopija (EIS). EIS patogi, nes yra greitas metodas
ir nereikalauja griezty eksperimentiniy sglygy, pvz. vakuumo ar aukstos temperataros,
netinkamy sistemos stabilumui iSlaikyti. Galimybé greitai fiksuoti spektrus ypac¢ aktuali
tiiant pory formavimosi kinetikg. Didelé problema tBLM tyrimuose yra prastas
sistemos savybiy atsikartojamumas. Pagrindinés to priezastys — dél substrato
Siurk§tumo bei stachastiSskos savitvarkio monosluoksnio ir fosfolipidinio dvisluoksnio
formavimosi prigimties atsirandantis tBLM heterogeniSkumas. Sio darbo pagrindinis
tikslas — rasti koreliacijg tarp pradiniy toksino nepaveikty tBLM savybiy bei toksino
pazeidos greicio. Tada, net esant prastam tBLM savybiy atsikartojamumui galéty bati
formuojamas jutiklis, kadangi zinant tBLM pradines savybes toksino pazaidos mastg
bdty galima nuspéti.

Tyrime buvo suformuota sistema, sudaryta i$ fluoru legiruotu alavo oksidu (FTO)
dengtos stiklo plokstelés, silany monosluoksnio, sudaryto i$ aliltrichorosilano (ATS)
bei trichloro(3-(oktadeciltio)propil)silano (TOPS), ir fosfolipidinio dvisluoksnio,
suformuoto i$ vezikuliy, kurias sudaro 40 % cholesterolio ir 60 % 1,2-dioleoil-sn-
glicero-3-fosfocholino. Greitosios Furjé transformacijos elektrocheminio impedanso
matavimai, leidziantys spektrus gauti per kelias sekundes, buvo naudojami
alfa-hemolizino jsiterpimui j membrang stebéti. Duomenys apdoroti naudojantis
matematiniu algoritmu, leidzianCiu impedanso duomenis paversti defekty tankio
tikimybés funkcija P(Ndef). Kadangi norint apskaiciuoti P(Nger) reikia nurodyti
pomembraninio vandens rezervuaro, susidarancio dél molekuliniy inkary, varzg (psus),
o i EIS ji negali bati nustatyta, darbe jverstas jvestas ,efektyvaus defekty tankio®
terminas, gautas integravus P(Naef) funkcijg apskaiciuotg priimant prielaida, kad
visiems tBLM méginiams psus lygi 31,600 Q-cm — tokia verté nurodoma literattroje
tBLM, suformuoto ant aukso substrato ir buvo nustatyta atominés jégos mikroskopija.
Darbo metu nustatytos tiesinés prikalusomybeés tarp pradinio toksinu nepaveiktos
tBLM ir 100 nm alfa-hemolizino paveiktos tBLM efektyvaus defekty tankio esant
skirtingiems inkubacijos toksinu laikams (5, 10, 30 ir 60 min.).
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Photoredox manifold for dehydrogenative coupling using protons
as oxidants
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The direct coupling of two unfunctionalized molecules under mild conditions embodies
an ideal in synthetic chemistry. In this study, we report a metal-free photocatalytic
process for arene C-H functionalization that employs an acridinium-type catalyst and
produces dihydrogen as the only by-product. Throughout the catalytic cycle, the
catalyst acts as an oxidizing agent, a hydrogen atom transfer agent, and a proton-
reducing agent, enabling a cross-dehydrogenative transformation without the need for
external oxidants. The reaction is conveniently performed using visible light, and the
high oxidation potential of the catalyst allows it to engage even electron- deficient
arene substrates. The catalytic mechanism disclosed herein can become a general
logic for developing various cross-dehydrogenative reactions adaptable for
pharmaceutical and material sciences (Zurauskas et al., 2023)
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