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KONFERENCIJOS PROGRAMA

Spalio 8 d.

08:30 | Atvykimas ir registracija/ 1 auksto Fojé
09:45 Konferencijos atidarymas, Sveikinimo Zodis KTU Rektorius E. Valatka, EPS Prezidentas José Maria De Teresa, LFD Prezidenté G. TautvaiSiené
: Konferencijos informacija - Programinio ir organizacinio komiteto pirmininkas G. Laukaitis
Plenariniai pranesimai I / 1 Salé. Pirmininkas: Grazina TautvaiSiené
10:10 Plenarinis pranedimas 1. José Maria De Teresa, Instituto de Nanociencia y Materiales de Aragdn (INMA), CSIC-Universidad de Zaragoza, Zaragoza, Spain
: Nanofabrication using focused electron and ion beams
Plenarinis pranesimas 2. Gediminas Juzeliiinas, Teorinés fizikos ir astronomijos institutas, Fizikos Fakultetas, Vilniaus universitetas
10:45 | < v . )
Saltyjy atomy valdymas Sviesos pluostais / Optical control of ultracold atoms
11:20 Kavos pertrauka / 1 auksto Fojé
Plenariniai - Kviestiniai pranesimai Il / 1 Salé. Pirmininkas: Sigitas Tamulevicius
Plenarinis pranesimas 3. Ariinas Varanavigius, Lazeriniy tyrimy centras, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas
11:40 LTy . : . L ) . P . . . .
Ekstremalioji Sviesa: generavimo principai, eksperimentinis jgyvendinimas ir taikymai / Extreme light: basic principles, experimental implementation and applications
Kviestinis pranesimas 1. Arturas Vailionis, Stanford Nano Shared Facilities, Stanford, U.S.A., Department of Physics, Kaunas University of Technology
12:15 ) ) . ) )
X-ray Computed Tomography for Materials Science: From Batteries to Biomaterials
12:45 Kviestinis praneSimas 2. Arturs Mozers, Laser Centre, University of Latvia
: The advances of University of Latvia in quantum sensor development for magnetometry
13:15 Pertrauka
e Stendiné sesija 1/ 1 auksto Fojé
15'_10 Elementariujy daleliy, atomy ir branduoliy fizika, materijos sandara, Statistiné fizika, Teoriné ir skaiciuojamoji fizika, Cheminé fizika, Lazeriy fizika ir Sviesos
technologijos, Fizikos istorija, terminija ir mokslo politika, Fizikos edukologija ir sklaida
Zodiné sesija 1A (Elementariyjy daleli 5o PP
o8 ne sesija 17 ( ementariujy CEITHT Zodiné sesija 1B (Lazeriy fizika ir $viesos 5 . .. ..
atomy ir branduoliy fizika, materijos sandara; .. Zodiné sesija 1C (Cheminé fizika)
o technologijos). o S
Statistiné fizika). e Z . 3 Salé. Pirmininkas: Vytautas Klimavicius
o . . 2 Salé. Pirmininkas: Arinas Varanavicius
1 Salé. Pirmininkas: Simonas Drauksas
KV|est|n_|s pranesimas ElladasiKallatkaBietuyos Kviestinis pranesimas 4. Julius Vengelis, Vilniaus TS pranesimas 3 R"a.“’° a4 Fgrnapdez-Teran,
energetikos institutas - Department of Physical Chemistry, University of Geneva,
15:10 Bra:tdugl!n_e ingrge“.tff_sl?nd/'i? w/rytoi_: mazua]!l gﬁodulmlal Subnanosekundiniai parametriniai Sviesos Saltiniai: iSSukiai ir| ?z?vnvz\;;sscmélrt;regll;;d Excited State Reactivity in Organic and
MEAIET T y_”mq ENSED WM (g L Ll vystymo perspektyvos / Subnanosecond optical parametric roring X g &
and Tomorrow: Small Modular Reactors, Their Research sources: challenges and development perspectives Organometallic Systems: A Perspective Through Ultrafast
Challenges . 8 L CERL Multidimensional Spectroscopies
Mindaugas Sarpis, Vilniaus universitetas Mindaugas Juodénas, Kauno technologijos universitetas Stepas Toliautas, Vilniaus universitetas
15:40 CERN LHCb eksperimentas ir su juo susijusios veiklos VCSEL lazeriai su integruotomis metagardelémis BODIPY molekuliniy jutikliy kirimas naudojant
: Lietuvoje / LHCb experiment at CERN and related activities kompaktiskoms biofotonikos platformoms / Metagrating- skai¢iuojamosios chemijos modelius / Design of BODIPY
in Lithuania Integrated VCSELs for Compact Biophotonic Platforms molecular sensors by means of computational models
Surya Revanth Ayyagari, Fiziniy ir technologijos moksly Viktorija Tamuliené, Vilniaus universitetas Einaras Sipavi€ius, Vilniaus universitetas
centras Netiesiniy X-bangy jtaka atbulinés bangos Cholino lizinato ir vandens misiniy tarpmolekulinés
16:00 Far-Field Measurements of a Subwavelength Size Resonator || Sviesos parametriniam osciliatoriui kaupinamam struktdros tyrimas BMR ir molekuliy dinamikos / kvantinés
) in the Terahertz Range / Tolimojo lauko matavimai sub- subnanosekundiniais lazeriniais impulsais / Influence of mechanikos metodais / Intermolecular organization in
banginiy matmeny dydZio vieno rezonatoriaus terahercy nonlinear X-waves on backward-wave optical parametric aqueous mixtures of choline lysinate studied by NMR and
diapazone oscillator pumped by subnanosecond laser pulses molecular dynamics / quantum mechanics
. e A . . Jokiibas Pimpé, Vilniaus universitetas pean Hal'mSk'f. F|Z|n|q.|r.techn.olog|]os mok;lq ct_entras
Rytis Kazakevi€ius, Vilniaus universitetas P ; M 1o Foo T DV e " Ar fluorescencijos slopinimo kinetika yra veiksminga
) S v o - . Didelio pasikartojimo daZznio ir didelés vidutinés galios ) . : ; N - . .
Aplinkos su laike kintanciu difuzijos koeficientu apradymas o S0 — P . . || priemoné analizuoti fluorescencijos gesinimo kilme ir van
’ T . parametrinis Sviesos stiprintuvas artimojoje infraraudonojoje ; PR
16:20 |taikant statistinés fizikos metodus / Description of an P R " . der Valso saveikos pasireiskima? / Is fluorescence decay
) . : P - spektro srityje / High repetition rate and high average power ||, . . ,.
environment with a time-dependent diffusion coefficient optical parametric amplifier in the near-infrared spectral kinetics an effective tool to analyze the origin of fluorescence
using statistical physics methods rgn o p P P quenching and the manifestation of van der Waals
8 interaction?
Dominykas Karvelis, Vilniaus universitetas ; Paulius Rindzevi€ius, Vilniaus universitetas
Vienalyte aukstos energijos impulsy antriné spida stiklo Deimantiniy adaty su metalinémis nanostruktdromis KARS
16:40 ploksteléje iki 1,5 optinio ciklo / Homogeneous high energy || mikrospektroskopija / CARS microspectroscopy of diamond
pulse post-compression in a single thin plate to 1.5 optical needles with metal nanostructures
cycles
17:00 | Kavos pertrauka/ 1 auksto Fojé
Zodiné sesija 2A (Teoriné ir skai€iuojamoji Zodiné sesija 2B (Fizikos istorija, terminija ir S L
) ( . Jamoj ) ( . ja, tel 12 Zodiné sesija 2C (Cheminé fizika)
fizika) mokslo politika; Fizikos edukologija ir sklaida) 3 Salé. Pirmininkas: Kristiionas Genevicius
1 Salé. Pirmininkas: Gediminas Juzelilinas 2 Salé. Pirmininké: Ausra Kyniené ’ : )
Artiiras Acus, Vilniaus universitetas y . " R Vytautas Klimavic€ius, Vilniaus universitetas
. - B ) L - Judita Pui$o, Kauno technologijos universitetas . Lo » . .
Matricy funkcijy skaiciavimas apibendrintoje spektrinéje . o o . } BMR spektroskopija baterijy ir baterijy medZiagy tyrimuose
17:20 SNy N - " "W A g Eksperimentineés fizikos profesorius Alex Montwill / / NMR : et il -
azéje putati f matrix functions using generalise Professor of Experimental Physics Alex Montwill spectroscopy for battery and battery materials
spectral basis research
Simonas Drauk3as, Vilniaus universitetas ?allé §attk9y§l(Blelrt1lg, V|vln;aus- L.’T‘fi'ts'.t?tas Kt _?_E":le #:Iﬂgh‘/’lg‘a“e{(t\/llnlaug Lll_nlv_ersm.et?; —
17:40 Kvarky maiSymosi matricos pernormavimas ir W bozono klau:ley yreja:( 3 0s 5a ys:. 'Siiu |§|(|jr pe/rs;/pe yvos JIKSS kystis i spe vrl‘l mode |aV|cr|na§. [/ TmlmL[ ]
H skilimas j kvarkus / Renormalization of the quark mixing intaniame akademiniame ra§ ovaizdyje / Young _ | |foninis skystis ir jo miSiniai su vandeniu / Towards accurate
; ] ” Researchers in the Baltic States: Challenges and Prospects in | | modelling of TH NMR spectra of ionic liquids: The case of
matrix and W boson decay into quarks . ) : : )
a Changing Academic Landscape [C4mim][BF4] and its aqueous mixtures
Sariinas Masys, Vilniaus universitetas leva Kiminaité, Lietuvos energetikos institutas
Nanode|m_antq Tagnetl_n_es sayybes: prlklaus'omybes nuo Sandra Pralgauskaité, Vilniaus universitetas Pohprc}pﬂepo ir plas_tlk!nl'q pakuocm‘athgkq sk|l|mo k|net|ko§
18:00 |nanodaleliy dydZio teorinis tyrimas / Magnetic properties of S Sy A analizé greitosios pirolizés metu / Kinetic Analysis of Pyrolytic,
nanodiamonds: Theoretical investigation on the dependence Jant | e g v Decomposition of Polypropylene and Plastic Packaging
of the nanoparticles size Waste during Flash Pyrolysis
Mindaugas Macernis, Vilniaus universitetas Rigonda Skorulskiené, Kauno jézuity gimnazija ﬁyg::‘ta l[dEurl_uI;Fl\_lFaA,]\/llr_ufug umversnet:s iU - struktd
18:20 Karotinoidy kristaliniy savybiy modeliavimas: Ramano Fizikos mokymo ypatumai bendrojo ugdymo pagrindinéje ) eBPNIIRaS rE'Imt . .mt|5|!'1|uos;esu \;a; gnu; s ruTF:ros
: spektrai ir struktdra / Modeling of Carotenoid Crystals: mokykloje / Peculiarities of teaching physics in lower II\;ixturessav\xtl;L]l/VZgII’TSTh)Z)Teat?cal ;{L "1 eol;ls[trr:clz]r[a / a{1 d
Raman spectra and Structural Insights secondary education g Y
NMR Properties
Edita Palaimiené, Vilniaus universitetas Marius Navickas, Vilniaus universitetas
18:40 Fizikos didaktikos aspektai / Didactic Aspects of Physics Photoinitiation dynamics in SZ2080 photoresist sensitized
Education with different photoinitiators
19:00 . ]
- Konferencijos atidarymo vakaras / 1 auksto Fojé
20:30




Spalio 9 d.

Plenariniai pranesimai Il
1 Salé. Pirmininkas: Gediminas Gaigalas
10:00 Plenarinis pranesimas 4. Hans Kjeldsen, Stellar Astrophysics Centre, Department of Physics and Astronomy, Aarhus Space Centre (SpaCe), Aarhus University, Denmark
) Looking Inside Stars: Asteroseismology of Solar-Type Stars
10:35 Plenarinis pranesimas 5. GraZina Tautvaiiené, Teorinés fizikos ir astronomijos institutas, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas
: CNO - kertiniai cheminiai elementai ZvaigZdZiy ir galaktiky evoliucijos tyrimuose / CNO as key chemical elements in stellar and galactic evolution
11:15 Kavos pertrauka / 1 auksto Fojé
Plenariniai prane$imai IV
1 Salé. Pirmininkas: Aidas Matijosius
Plenarinis pranesimas 6. Gediminas Gaigalas, Teorinés fizikos ir astronomijos institutas, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas
11:35 | Antrosios eilés Reléjaus ir Srédingerio trikdymy teorija reliatyvistiniy konfigtiracijy superpozicijos metodui / Second-order Rayleigh-Schrédinger perturbation theory for the relativistic
configuration interaction method
12:10 ?lenarinis praneSimas 7. Jiras Banys, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas
) Siuolaikiniy medZiagy placiajuosciai daZniniai matavimai / Broad band frequency measurements of advanced materials
12:45 Plenarinis pranesimas 8. Gediminas Ra€iukaitis, Fiziniy ir technologijos moksly centras
) Ar lazeriai padés reinkarnuoti Lietuvos puslaidininkiy pramone? / Will lasers help revive the Lithuania’s semiconductor industry?
13:20 | Pertrauka
14:10- Stendiné sesija 2 / 1 auk3to Fojé
15:10 Astrofizika, astronomija ir kosmologija, Aplinkos fizika, Biofizika ir medicinos fizika, Nanomokslas ir nanotechnologijos, Puslaidininkiy ir kietyjy kany fizika
Zodiné sesija 3Ak (Astroﬁzjka, Ll Zodiné sesija 3B (Biofizika ir medicinos fizika), Zodiné sesija 3C (Pusla.i dininkiy ir kiet"u}! =R
osmologija) 25alé. Pirmininkas: Ricardas Rotomskis Nanomokslas ir nanotechnologijos),
1 Salé. Pirmininkas: Vladas Vansevi¢ius : : 3 Salé. Pirmininkas: Jaras Banys
Agné Kalnaityté-Vengeliené, Vilniaus universitetas . . - A
Leonid S. Pilyugin, Vilniaus universitetas Aplinkos salygy jtaka CulnZnS/ZnS kvantiniy tasky poveikiui E:;:'II; f:;;?vfaglr?;aigs un:\’/?:jg?jimés oveikis CdSeTe
15:10 | Spiral galaxies with unusual azimuthal asymmetry in oxygen | | gély vandeny fitoplanktonui / Environmental conditions 10 NESEJU Jario Ir gyv mes povel o
abundance impact on effects of CulnZnS/ZnS quantum dots on salllo sl nasumul Ve carrier felaliy i) i
P £ f q to polycrystalline CdSeTe solar cell efficiency
reshwater phytoplankton
e Justinas Jorudas, Fiziniy ir technologijos moksly centras
Marius Maskoliiinas, Vilniaus universitetas Tetrapiroliniai junginiai - radiosensibilizatoriai ir Lazerinio mikroapc'iirbimo taikymai GaN ir Ga203
15:30 Gravitacinis mikrolesis — jrankis aptikti nematomus radioprotektoriai, jy taikymo véZio terapijoje problematika puslaidininkiniy prietaisy gamyboje / Aditive processing of
planetinés maseés objektus / Gravitational microlensing is a | ||ir ateities perspektyvos / Tetrapyrrolic compounds - e Eal e CoATE insas sEieanE iair Glais oy Divaa:
tool to detect invisible planetary-mass objects radiosensitizers and radioprotectors, issues of their ey ———— Y
application in cancer therapy and future prospects 8
Sariinas Meskinis, Kauno technologijos universitetas
Bruno urjurié, Vilniaus universitetas Simona §lgponkier_\é,.N_acionali.nis vézio in_gtitutas Tiesioginé grafeno sintezé ant Si02 ir h-BN mikrobange
[C/N] gausy santykiai padrikuosiuose spieciuose kaip Mezenchiminiy kamieniniy lasteliy panaudojimas plazma aktyvuoto cheminio nusodinimo i% gary fazés bidu
15:50 e e e ——————— dendrimeriniy nanoklasteriy gabenimui ir taikymas lauko tranzistoriams bei fotodiodams / Direct
[C/N] Abundance Ratios in Open Clusters véi'ines lasteles /‘Mesenchyma/ stem cells for the targeted synthesis of graphene on Si02 and h-BN by microwave
delivery of dendrimer-based nanoclusters to cancer cells plasma enhanced chemical vapor deposition for field-effect
transistor and photodiode applications
Barkha Bale. Vilniaus universitetas (I;anrttla': L el PR e e o el Vita Petrikaité, Fiziniy ir technologijos moksly centras
16:10 |Lithium and CNO Abundances in Chromospherically Active Didelio pralaidumo erdiviné-laikiné optiné koherentiné Term|n|s il (ol e nanodalgllq generawmas‘ls plony
RS CVn Stars tomografija / High-throughput spatio-temporal optical tltano-aukso dangy/ The(ma{ /aser—mdgced generation of
B S nanoparticles from thin titanium-gold films
16:30 Kavos pertrauka / 1 auksto Fojé
Zodiné seslja AAk (Astrrﬁz_!ka, SStione Al Zodiné sesija 4B (Nanomokslas ir nanotechnologijos) Zodiné sesija 4C (Puslaidininkiy ir kietyjy kiny fizika),
1 sale. Pirmin;izoG‘r’agilil:; Tautvaidiens 2 Salé. Pirmininkas: Artdras Vailionis 3 Salé. Pirmininkas: Gediminas Raciukaitis
Ve B Ve e, B e e e el s Tomas Tamulevigius, Kauno technologijos universitetas Vytautas Janonis, Fiziniy ir technologijos moksly centras
16:50 |Uzgalaktiniy atstumll Areles s femma e Masininio mokymo taikymai plazmoniniy nanodaleliy Pavir8iniy plazmony-fonony poliaritony artimo lauko
The accuracy of extragalactic distances and the crisis in ekstin‘kcijos spgktrq interpreta\{imui /Applicaf/’ons of v‘aizd?nima‘s legiruoto GaN puslaidininkio pavirléi‘uje / Near
cosmology Machine Learning fO( Interpreting the Extinction Spectra of | |field imaging of surface plqsmon phonon polaritons on the
Plasmonic Nanoparticles surface of doped GaN semiconductor
e e, B e el e e cenee Domantas Peckus, Kauno technologijos universitetas Evelina Dudutiené, Fiziniy ir technologijos moksly centras
17:10 Supermasyviqjuo&qjq shoyliy Kilme £ The oriaii of Spygliy geometrijos jtaka linijinéms ir nelinijinéms optinéms GaAsBi/(Al,Ga)As kvantinit{ duobiy atkaitinimoAtyrimas /
supermassive black holes guksiniq nanoeiiq savybéms / Spike geometly-dependen( Investigation of the annealing effect on GaAsBi/(Al, Ga)As
linear and nonlinear optical properties of gold nanourchins | ||quantum wells
Karolis Daugeviéius, Fiziniy ir technologijos moksly e Aidas Mikalauskas, Fiziniy ir technologijos moksly centras
17:30 centras ;?:L:E:ZFOS e e e S e i Susitvarkiusiy GaAsBi bisimidy dielektriné funkcija:
. M31 disko 2vaigZdZiy spieciy dydZio ir mases funkcijos temperatiros PVD tellro nanostorio sluoksniuose / ’ sp%(t[;oskg;&inqu eBl'isz‘om%triniss tyrimas / Qieé;?lgtric Function
?’;/?E:?‘LJ; 7/ le{soclutlon of star cluster size and mass function Dependence of Structure and Electrical Properties on Growth Z{Ud; ered GaAsBi Bismides: Spectroscopic Ellipsometry
Temperature in PVD Tellurium nano-thin Films
Kernius Vilkevi€ius, Fiziniy ir technologijos moksly centras .
Erikas Cicénas, Fiziniy ir technologijos moksly centras Pavirgiumi sustiprintos Ramano spektroskopijos platfroma, | | Justas Zuvelis, Fiziniy ir technologijos moksly centras
17:50 | tinie Eva'igidiiq spieciy aptikimas galaktiky diskuose pasizyminti kintama periodiniy aukso nanodariniy AlGaAs barjery dizaino jtaka InGaAs kvantiniy duobiy
/ Automated Star Cluster Detection in the Disks of Galaxies aiclcaicy Sty i ace-en I ey ey optinems savybem§ / Influence of AlGaks barrier design on
platform featuring variable morphology of periodic gold the optical properties of InGaAs quantum wells
nanostructures
Rodrigas Liudvinavi€ius, Fiziniy ir technologijos moksly
cen§r§§ L. . - Karolina German, Vilniaus universitetas
18:10 Pe?wr5|n|a| plqzmonq rezonansal etk skl GaN sluoksnyje esanciy dislokacijy sumaZinimas auginant
mlkrogumbellq_gard_ele_se,lsgform.uqtuovse sl e i ant profiliuoto safyro padéklo / Dislocations reduction in GaN
dangose naudojant tiesioginj lazerinj raSyma / Surface layer grown on patterned sapphire substrate
plasmon resonances in silver and gold bumps arrays
fabricated in thin metallic films using direct laser writing
18:30 N . . o .
sia0 Konferencijos vakariené / 1 auksto Fojé




Spalio 10 d.

Plenariniai-Kviestiniai pranesimai V
1 Salé. Pirmininkeé: Diana Adliené
10:00 Plenarinis pranesimas 9. Juozas Vidas GraZulevi€ius, Polimery chemijos ir technologijos katedra, Kauno technologijos universitetas
) Organiniai puslaidininkiai optoelektronikos prietaisams bei optiniams jutikliams / Organic semiconductors for the devices of optoelectronics and for optical sensors
Kviestinis praneSimas 6. Darius Abramavi€ius, Cheminés fizikos institutas, Fizikos fakultetas, Vilniaus universitetas
10:35 - R . . X . ) . .
Optiniy suzadinimy dinamika molekuliy kompleksuose / Dynamics of optical excitations in molecular complexes
11:05 Kviestinis pranedimas 7. Aleksej Zarkov, Vilniaus universitetas
: Europio savaiminé redukcija fosfatinése matricose / Europium self-reduction in phosphate-based matrices
Kviestinis pranesimas 8. Rokas Kondrotas, Fiziniy ir technologijos moksly centras
11:35 | Reaktyvaus atkaitinimo jtaka spindulinei rekombinacijai stibio selenido plonuose sluoksniuose / The influence of reactive annealing for radiative recombination in antimony selenide thin
films
12:05 | Kavos pertrauka/ 1 auksto Fojé
12i05 Stendiné sesija 3 / 1 auksto Fojé
13:05 Funkcinés medZiagos ir dariniai, medZiagy technologijos
Zodiné sesija 5A (Elektronika ir optoelektronika, Zodiné sesija 5B (Funkcinés medziagos ir dariniai, Zodiné sesija 5C (Funkcinés medziagos ir dariniai,
. oL - . o medZiagy technologijos; Energetikos fizika ir
Kvantiné optika ir kvantiné informacija) medZiagy technologijos) » P P
o . . o . technologijos; Instrumentai ir matavimai)
1 Salé. Pirmininkas: Darius Abramavicius 2 Salé. Pirmininkas: Tomas Tamulevicius o s o
3 Salé. Pirmininké: Zivilé Rutkiniené
Renata Butkuté, Fiziniy ir technologijos moksly centras
Roland Tomasiiinas, Vilniaus universitetas A3-B5-Bi kvantiniy dariniy inZinerija taikymams Artiras Ul€inas, Fiziniy ir technologijos moksly centras
Didelés dielektrinés skvarbos HfOz, Zr0O2, Taz0s, TiOz, Nb20Os ir | | puslaidininkiniuose artimosios infraraudonosios srities Didelio ploto ir spartos atominiy jégy mikroskopija nasiems
13:05 |Y,0; pléveliy tyrimas GaN MOS struktdrose / Investigation Saltiniuose: technologiniai iss0kiai ir dizaino strategija / pavirsiy tyrimams nanometry lygmenyje / Large area and
of high-k HfO,, Zr0O,, Ta,0s, TiO,, Nb,Os, and Y,0; films || Engineering of A3-B5-Bi quantum structures for applications || high speed atomic force microscopy for high-throughput
on GaN MOS structures in near infrared semiconductor sources: technological investigation of surfaces on the nanoscale
challenges and design strategies
Jan Devenson, Fiziniy ir technologijos moksly centras . . R
Stibidy technologinés platformos su kvantiniy kaskady Karolis lnglauskas,“Vllmaus universitetas Robertas Virkétis, Vilniaus universitetas
lazeriais ir pl: iniai iteriais kari iduriniojo IR Singuletinés generacijos valdymas tripletiniuose Liuminescenciniy YAG:Ce3+ 3D mikrostruktiry lazerinis
13:25 | 3zerlals Irplazmoninials emiteriais kurimas viduriniojo anihiliatoriuose siekiant efektyvesnés fotony konversijos o U TAB:LE ; U )
diapazono jutikliams / Developing an Antimonide Technology| P L . A spausdinimas / Laser Printing of Luminescent YAG:Ce3+ 3D
. . / Tuning singlet yield in triplet-triplet annihilation for .
Platform with Quantum Cascade Lasers and Plasmonic . Microstructures
: ; ; enhanced photon upconversion
Emitters for Mid-Infrared Sensing
Nerija Zurauskiené, Fiziniy ir technologijos moksly centras LT DUL A S IS
Julius Janu3onis, Fiziniy ir technologijos moksly centras Hibrijdinis man anito'— rafe;{o Ltiklis mag Jnetinio srguto Planarianiai suplerlaidiis YBCO mikrorezonatoriai didelio
13:45 Siauro spektro kvantiniy defekty kirimas heksagoniniame tankio ir k tigs mata?/imui /}_/ brid Mag anite—Graphene jautrumo elektrony sukiniy rezonansui / Superconducting
: boro nitride / Manufacturing Narrowband Fluorescent S rﬁ t of M Y tic Fl gD ity M P itud YBCO planar microresonators for conventional high
Defects in Hexagonal Boron Nitride ensorj or Measuremen e WitmETe (e sy Vet sensitivity ESR
and Direction
. P " Alexandr Belosludtsev, Fiziniy ir technologijos moksly
ngqn M°s°°t'"{ F'Z!n'u r tgchnc_)logljos mol_(sAlq‘ C?nttaf centras Benas Gabrielis Urbonavi€ius, Kauno technologijos
Didelio elektrony judrio tranzistoriy su struktdriniais uzZtlros N . . - . . UivarEicEs
14:05 |elektrodais taikymas terahercy spinduliuotés detekcijai / DUl i G L e WS (L " A el oy : ;
Modified edge-gating geometry of high-electron-mobility jautriems biologinés saveikos jutikliams / Development Vandenilis transporte: kodél tai néra klimato sprendimas /
transistors for terahertz detection ofmu/F//axer meta/-d,e/ecmc coating for highly sensitive Hydrogen in Transportation: Why it is Not a Climate Solution
biological interactions sensor
Zulfigar Khalil, Lietuvos energetikos institutas
Metaly hidridy susidarymo sferinése struktirose plétra
14:25 ir detali skaitmeniné hidrinimo proceso analizé / The
- Development of Metal Hydrides formation on Spherical
Structures and an In-Depth Numerical Analysis of the
Hydrogenation Process
14:45 | Kavos pertrauka/ 1 auksto Fojé
14:45 Stendiné sesija 4 / 1 auksto Fojé
15:45 Kvantiné optika ir kvantiné informacija, Elektronika ir optoelektronika, Energetikos fizika ir technologijos, Instrumentai ir matavimai, Technologiniai taikymai
Organizatoriai:
VYTAUTAS S VILNIUS
MAGNUS TECHNOIEJOGIJOS MOKSLY ktu r:;ﬁ:mgiius TECH
UNIVERSITY CENTRAS |_universitetas S e
MCMXXII 1922 tachiikos univarsitatas
Réméjai:
& LiGHT ®
YeINEl sPE<TRA  VILDOMA i) inospectra OPTOGAMA @ 4S4Tension LMT




Stendiniy praneSimy sarasas

Stendiné sesija 1

Elementariyjy daleliy, atomy ir branduoliy fizika, materijos sandara, Statistiné fizika, Teoriné ir
skaic¢iuojamoji fizika, Cheminé fizika, Lazeriy fizika ir Sviesos technologijos, Fizikos istorija,

T1

T2
T3
T4

TS

T6

T7

T8

T9

T10
T11

T12

T13

T14
T15

T16
T17
T18

T19
T20
T21
T22
T23

T24
T25

T26

terminija ir mokslo politika, Fizikos edukologija ir sklaida

Treciadienis, spalio 8 d., 13:10 - 14:10

Julius AZukas, Retinolio izomery elektroninio suzadinimo energijy skai¢iavimas moderniais teorinés
chemijos metodais.

Romualdas Cepas, Skersary§inami naftaleno diimido akceptoriai saulés elementams.

Vilius Cirgelis, Spinelio ir perovskito nanodariniai kvantiniam skaidymui.

Amina Elkady, Tetrapeptido BMR spektry ir strukttiriniy savybiy joniniy skysciy ir vandens miSiniuose
teorinis tyrimas.

Rokas Garbacauskas, Transformeriy neuroniniy tinkly taikymas DFT molekuliniy strukttiry optimizavimo
skai¢iavimams spartinti.

Jogilé Macyté, Sviesto riigsties struktiriné analizé teoriniu DFT ir eksperimentiniu matricinés izoliacijos
FTIR spektriniu metodu.

Benjaminas Malmiga, Cholino glicinato joninio skys¢io ir vandens mi$iniy struktiiriniy parametry
modeliavimas molekulinés dinamikos metodais.

Gabrielé Rankelyté, Baltyminés aplinkos jtaka pigmenty suzadintosioms biisenoms fotosintetiniuose
kompleksuose.

Paulius Rindzevicius, Van der Valso sgveikos tarp resveratrolio ir heksagoninio boro nitrido
spektroskopinis tyrimas.

Juozas Sulskus, Karbamido vandens tirpaly modeliavimas kvantinéms technologijoms.

Martynas Zalieckas, Daugiafunkciniai anglies pagrindo kvantiniai taskai aplinkosaugos ir medicinos
taikymams.

Neilas Beniusis, 49 — A} D*°K~ skilimo klasifikavimas taikant masininio mokymosi algoritmg XGBoost ir
SHAP pozymiy svarbos analizg.

Eliza Holvoet, TMVA ir giluminio neuroninio tinklo klasifikatoriu, palyginimas signalo ir fono atskyrimui
A - AFD*°K~ skilime LHCb eksperimente CERNe.

Rasa Karpuskiené, Teoriniai sudétingy daugiakriiviy volframo jony spinduliuotés spektrai.

Mantas Kuéinskas, Antrosios eilés Relé¢jaus-Srédingerio trikdymy teorija GRASP2018 programiniam
paketui: trijy daleliy Feinmano diagramos jtaka kamieno- valentinéms koreliacijoms.

Meda Paulaviciuté, ECC metodo taikymas trikkstamo judesio kiekio A, bariony skilimuose atkiirimui.

Artiras Plukis, Radioaktyviyjy metaliniy atlieky lazerinis deaktyvavimo technologijos.

Kristupa Se$kauskaité, Mikrostruktiiruota dujiné elektrony detektoriaus sistema rentgeno spinduliy
vaizdinimui.

Ausra Kyniené, Kr' jono jonizacijos elektronais tyrimas.

Eimantas Ledinauskas, Quantum Robustness of the Toric Code via Multi-State Neural Quantum States.
Darius Likandrovas, Branduoliy rezonansiniy biiseny parametriné evoliucija.

Austéja Mikalciute, Pilnas eksitoninis hamiltonianas fotosintetiniams $viesorankos kompleksams.
Viktoras Pyragas, Neuroniniy populiacijy suvidurkinti modeliai su Gausiniu triukSmu ir ne Kosi
Heterogeniskumu.

Tatjana Pyragiené, Masininio mokymosi modeliy kiirimas prognozuojanciai chaoso sinchronizacijai.

Irmantas Ratas, Chaotiniy sistemy prognozavimas i§ daliniy stebéjimy naudojant naujos kartos
rezervuarinius skaic¢iavimus.
Augustinas Stepsys, Harmoninio osciliatoriaus skliausteliai SU(3) bazéje.



T27
T28
T29
T30
T31
T32

T33
T34

T35
T36

T37
T38

T39
T40

Justina Vaicaityté, Kvantinio dimero atvaizdavimas sukabintais klasikiniais osciliatoriais.
Aleksejus Kononovifius, Netriviali dinamika rinkejo modelyje su periodine saveika.
Andrius Juodagalvis, Studenty supazindinimas su eksperimentinés daleliy fizikos i$Sukiais.
Sariinas Mikolaitis, EAAE ir NASE: Astronomijos §vietimo Europoje perZiira.

Ignas Bitinaitis, Investigation of silver-aluminium mixed mirrors for space applications.

Martynas KerSys, ISO protokoly tobulinimas lazerine spinduliuote sukeltos pazaidos vertinimui: testavimo
metody lyginamoji analizé ir jzvalgos i§ Monte Karlo simuliacijy.

Anton Koroliov, Rentgeno spinduliy generavimas panaudojant 2 pm femtosekundinius lazerio impulsus.
Abdul Mannan Majeed, Polymer additive engineering for the optimized Zn-alloyed perovskite distributed
feedback lasers.

Neda Mazeikyté, Stiklo suvirinimas ultratrumpy impulsy lazerio paplitipomis.

Marijus Mozdeikis, Plazmoninés difrakcinés gardelés formavimas ant ITO padéklo naudojant tiesioginj
lazerinj raSyma.

Rugilé Peciulyté, Priverstinés Briliueno sklaidos lazerio impulsy spaustuvas naudojant HT-230 skyst;.
Ignas Pikas, Optimizuoto optinio fazés poslinkio UV veidrodziai sudaryti i$ standartiniy ir
nanostruktiirizuoty sluoksniy.

Aivaras Spokas, GaAsBi puslaidininkiniy emiteriy epitaksija ir prietaisy dizaino optimizavimas.

Titas TamoSauskas, Lazeriu nusodinty elektrody ir elektrochrominiy plony dangy kombinacija iSmaniyjy
langy taikymams.



Stendiné sesija 2

Astrofizika, astronomija ir kosmologija, Aplinkos fizika, Biofizika ir medicinos fizika,
Nanomokslas ir nanotechnologijos, Puslaidininkiy ir kietyjy kiiny fizika

Ketvirtadienis, spalio 9 d., 13:10 - 14:10

K1  Dmitrij Semionov, Jauny padrikyjy spieciy dinamings istorijos tyrimas.

K2 | Matas Tarténas, Paprasti sarysiai sudétingose AGN téekmése: M-o sarysio atsiradimas realistiSkuose
galaktiky centriniuose telkiniuose.

K3  Milda Valyté, Ar kosmologiniai modeliai atkuria stebimas galaktines tékmes?

K4 | Carlos Viscasillas Vazquez, Pauksciy Tako vidiniy vijy atSakas naudojant Zvaigzdziy cheming sudét;.
K5  Ireneus Bezruckinas-Nadto¢ij, Grunto bandiniy beta spinduliuotés tyrimas SBT-13 detektoriumi.

K6 | Evaldas Maceika, '“C iSmetimy j atmosferg i§ Ignalinos AE vertinimas, panaudojant valandinius
radioanglies matavimus pazemés ore prie IAE.

K7  Agné Masalaité, Organiniy aerozoliy izotopinés kompozicijos tyrimas siekiant nustatyti fotocheminiy
sen¢jimo reakcijy poveikj.

K8 | Tomas Stonkus, Characterization and Distribution of Airborne Microplastic Particles in Lithuanian School
Environments.

K9  Sonata Adomaviciiité-Grabusové, PavirSiaus sustiprintos Ramano spektroskopijos taikymas smegeny
skyscio bandiniy tyrimui.

K10 | Shirin Arslonova, Greityjy neutrony silpimo 3D spausdintuose ABS kompozituose tyrimas.

K11 Aléja Marija Daugélaité, Doksorubicinu ir indocianino zaliuoju pakrauty dendrimery pasiskirstymo
organizme ir fototoksiSkumo tyrimas peliy naviky modelyje.

K12 | Irma Dumbryté, Neardomojo danty mikrojtrikimy vaizdinimo galimybiy i$plétimas: multispektrinis
metodas.

K13  Tadas Jelinskas, Jégos spektrometrijos taikymas tiriant mikrogravitacijos poveikj audiniy modeliams.

K14  Dziugas Jurgutis, Laisvo ir inkapsuliuoto dendrimeruose doksorubicino kaupimosi tyrimai mezenchiminése
kamieninése lgstelése.
K15 Greta Karpavidiené, Spindulinés terapijos tikslumas esant skirtingam atsakui j gydyma.

K16 Kotryna Naujokaité, The impact of propofol on the functional activity of vascular Cx37 channels.
K17 Elena Osteikaité, Gimdos kaklelio vézio tyrimas netiesinés mikroskopijos ir statistinés analizés metodais.

K18  Augusté Paciukonyté, CdTe ir CdSe/ZnS kvantiniy taSky neigiamo poveikio vienalgs¢iams dumbliams
slopinimas antioksidantais.

K19 Emilé Pefiukaityté, PAMAM dendrimery nanoklasteriai: sintez¢, savybés ir taikymo perspektyvos
fototerapijoje.

K20  Andrius Puzas, [lgaamziy dirbtiniy radionuklidy erdvinis pasiskirstymas ir nevienalytisSkumas Lietuvoje.

K21 Jekaterina Skibickaja, Mezenchiminiy kamieniniy lasteliy formos ir dydzio jtaka plazminés membranos ir
lipidiniy laseliy mikroklampai.

K22  Simona Streckaité, Molekuliniai ir membraniniai greito fotosintezés atsistatymo po rehidratacijos
mechanizmai dykumos samanoje.

K23  Skaisté Talanovaité, Doksorubicino fluorescencinés savybés: laisvos formos ir dendrimerinése dalelése
inkapsuliuoto doksorubicino palyginimas.

K24  Greta Tamoliiinaité, Neutralioje vandeninéje terpéje susidariusiy TPPS4 agregaty fluorescenciniy savybiy
tyrimai.

K25 Erikas Tarvydas, Aukstos raiSkos dinaminé optiné koherentiné mikroskopija.

K26 Dominyka VienazZindyté, Netiesiné optiné mikroskopija jvairiai dazytiems histologiniams audiniams.

K27  Patricija Zemaityté, Masininio mokymosi pagrindu atlikta Syntrichia caninervis hiperspektriniy vaizdy
analizé dehidratacijos/rehidratacijos salygomis.

K28 Linas Ardaravicius, Karstyjy elektrony pernasos savybiy tyrimai GaN dariniuose stipriame elektriniame
lauke.

K29 Margarita Biveinyteé, [Skaitinimy nulemti elektriniy charakteristiky poky¢iai silicio daleliy sensoriuose su
vidiniu stiprinimu.



K30

K31

K32
K33
K34
K35
K36

K37

K38

K39

Faustina Kiausaité, p-tipo silicio mazo stiprinimo lavinos detektoriy (LGAD) spinduliuotés atsparumo
tyrimai aukstos energijos fizikai.

Oleg Kiprijanovic, Judancios S-N ribos biisenos apibrézimas YBaCuO plony sluoksniy impulsinio S-N
perjungimo metu.

Giedré Kuktaité, CsPbCls: Yb*" structural analysis using HY SCORE spectroskopy.

Oleksandr Masalskyi, Karstyjy kriivininky fotosrové - papildomi saulés elementy nuostoliai.
Mantas Migauskas, Daugiamatis InGaN V defekty charakterizavimas.
Gabija Soltanaité, Laikinés skyros katodoliuminescencija nitridiniy junginiy V defektuose.

Mykolas Strigiinas, X-defektas ir B;O; radiaciniai defektai p tipo silicyje: lyginamasis tyrimas daleliy
jutikliy taikymams.

Dovilé Vasiliauskaité, Naujy medziagy tyrimas perovskitiniuose saulés elementuose taikant kinetinio
fotolaidumo metoda.

Frydrichas Mireckas, Hibridiniy kompozity su anglies ir metalo nanodaleliy uzpildais Zemo daznio
triukSmas.

Hasan Sarigul, Anizotropiniy aukso nanodaleliy masyvy konfigiiracijos parinkimas SERS padéklams
skirtiems nanoplastiky aptikimui.



P1
P2
P3
P4

PS

P6
P7

P8
P9

P10

P11
P12

P13
P14

P15

P16
P17
P18
P19

P20
P21
P22

P23

P24

P25
P26
P27

P28

P29
P30

P31

Stendiné sesija 3

Funkcinés medziagos ir dariniai, medziagy technologijos

Penktadienis, spalio 10 d., 11:15 - 12:15

Dariu§ Antonovié, Tuneliniy reiskiniy magnetinése nanostruktiirose valdymas magnetiniu lauku.
Ugné Balciiinaité, Metaliniy priemaiSy (Ni, Nb, Co, Cr) itaka ferolektrinéms Pb2Fe.Os savybéms.
Paula BaltaSeviciuté, Kruvininky pernasos dinamika 2D ir 3D perovskituose.

Domantas Berenis, Didelés tripletiniy eksitony energijos medziagos su dibenzofurano ir
dihidrobenzodioksino grupémis mélyniems TADF organiniams Sviestukams.

Manvydas Dapkevicius, Singuletinio eksitono susidarymo tikimybés nustatymas tripleto-tripleto
anihiliacijos metu modeliniuose fotony konversijos junginiuose.

Saulius Daugéla, Misrios YSZ ir GDC keramikos impedanso spektroskopijos analizé.

Goda Grybauskaité, Dibenzofurano pagrindu paremty matricos medziagy pritaikymas mélyniems tre¢ios
kartos Siluma aktyvuojamos uzdelstosios fluorescencijos (TADF) organiniams Sviestukams.

Mindaugas Ilickas, PVB/ZnO-T/NaPT nanokompozitiniy dangy fiziniy ir antimikrobiniy savybiy analizé.
Mikas Paulius Ir§énas, Polimeriniy scintiliuojanciy Sviesolaidziy optiniy ir mechaniniy savybiy tyrimas
naudojant konfokaling ir atominés jégos mikroskopija.

Gerarda Jocyté, Sb,Se; energijos juosty suderinamumas su jvairiais elektrony istraukimo sluoksniais,
naudojant fotoelektrony spektroskopija.

Martynas Kinka, PEBA/UIO-66 kompozity pavirsSinio kriivio dydzio ir poliSkumo valdymas.

Augustas Koklevicius, Lanksti daugiasluoksné tekstilés struktiira su metapavir§iumi elektromagnetiniy
bangy atspindziui mazinti.

Ignas Ledzinskas, Overshoot pulses in perovskite light emitting diodes. The role of operation conditions.
Justas Lekavicius, Nekoherentiné fotony konversija naujuose monomeriniame ir heksameriniame TIPS-
antraceno junginiuose.

Andrejus Litvakas, Bismuto ferito plony pléveliy, gauty reaktyviuoju magnetroniniu ko-purskimu, optiniy
savybiy nustatymo metody lyginamoji analizé.

Zygimantas Logminas, Fosfatais klijuoty keramiky tankinimas.

Liutauras Marcinauskas, UzZpildy riiSies poveikis Cr,O3 kompozito dangy tribologinéms savybéms.
Eglé Martinaityté, NBT-BT plonyjy sluoksniy auginimas lazerinio nusodinimo metodu.

Edita Palaimiené, 3D spausdinty CNT/BaTiOs kompozity dielektrinés ir elektromagnetiniy bangy sugerties
savybés.
Pavel Piatrou, Magnetinio lauko dinamika magnetinio impulsinio suvirinimo procese.

Oskars Platnieks, Sidabru ir titanu legiruoty deimanto-tipo anglies dangy savybiy tyrimas.

Giedrius Puidokas, Aukstos tripletinés energijos kriivio pernaSos matricy paieska stabiliems mélynosios
srities TADF-OLED prietaisams.

Gabrielius Rimkus, B vietos katijony maiSymo jtaka MAPb;.«SnsBrs hibridiniy perovskity faziniams
virsmams ir dielektrinéms savybéms.

Arnoldas Solovjovas, Kristalo kokybé uz stiklo gamybos kaing: ceriu aktyvuoti granatai amorfiniame
kvarce.

Mantas Sriubas, Ni/SDC anody sintezé naudojant pory formuotojus.

Gabrielius Stankus, Metalo drusky priemaisy jtaka spalviniy apsvitos indikatoriy jautrumui.

Tomas Salkus, A¢3:BO; (A — La, Nd, Per, Gd; B — Ta, Nb) perovskity elektriniy ir elektromechaniniy
savybiy tyrimas.

Aisté Staupiené, GaAsBi QW emisijos intensyvumo stiprinimas panaudojant AlGaAs gradientinius barjerus
bei strukttiry atkaitinima.

Marius Treideris, Molibdeno disulfido vienalytés sandiiros formavimas lazeriu.

Reda Venskauskaité, Development of 3D-Printed Materials Mimicking Biologically Equivalent Tissues for
Use under High-Energy X-ray Photons Irradiation.

Titas Chimicius, Kobalto jtaka plonasluoksniy gelezies oksido dangy sintezei, struktiirai ir
elektrocheminéms savybéms.
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Stendiné sesija 4

Kvanting¢ optika ir kvantin¢ informacija, Elektronika ir optoelektronika, Energetikos fizika ir
technologijos, Instrumentai ir matavimai, Technologiniai taikymai

Penktadienis, spalio 10 d., 13:55 - 14:55

P32  Saulius Alminas, Sintetinis Menamas Magnetinis Laukas itin Saltiems atomams.

P33  Tadas Paulauskas, Vienfotoniai Saltiniai hBN medziagoje kvantiniy rySiy taikymams.
P34  Vakaris Silys, Magnetinio lauko kvantiniy jutikliy optimizavimas.

P35  Justinas Turcak, Atominio vandenilio kubity molekuliniame narvelyje EPR tyrimai.

P36 Maksimas Anbinderis, Lokalizuotos harmoninés emisijos CMOS sub-THz $altinyje tyrimas AFM ir SNOM
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Nanofabrication using focused electron and ion beams
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In this talk, I will review the results obtained by the
Nanomidas group at INMA in the topic of
nanofabrication using focused electron and ion beams, as
well as its application to various topics in Physics and
Materials Science. Focused electron beams are produced
in a Scanning Electron Microscope (SEM) and are
mainly used for imaging or for electron beam lithography,
whereas the Focused Ion beam (FIB) is mostly popular
for nanopatterning via the local removal of material [1,
2]. Interestingly, if one combines focused electron or ion
beams with a precursor material, a local deposit can be
grown, and the techniques are respectively named
Focused Electron Beam Induced Deposition (FEBID)
and Focused Ion Beam Induced Deposition (FIBID). The
talk will describe the fundamentals of these techniques
and a few examples of application in the fields of
Magnetism, Superconductivity, Quantum Technologies
and Nanoelectronics.

One of such examples to be discussed is the growth
of ultra-sharp tips on cantilevers by FEBID, with
applications in Atomic Force Microscopy (AFM) and
Magnetic Force Microscopy (MFM). In AFM, these
FEBID nanotips are used to image biomolecules in liquid
environment with a very high spatial resolution, whereas
in MFM, the FEBID nanotips are utilized not only for
their very high spatial resolution, but also for their great
performance to image the magnetic textures of soft
magnetic materials. In Figure 1, one of these nanotips is
shown, together with some MFM measurements [3].

s
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Fig. 1. a) An Fe nanotip for MFM, grown by FEBID
using the Fe2(CO)y precursor, b) sketch of an MFM
measurement, with the nanotip probing the magnetic
state of a thin film, c) imaging of magnetic domains of a
NdCos thin film with perpendicular magnetic anisotropy
(black and white contrast). He" irradiation performed
with a Helium Ion Microscope on rectangular areas has
locally changed the magnetic anisotropy, and those
areas appear white due to the fact that the magnetization
lies in the film plane.
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As is shown in Figure 2, FIB can be used for several
purposes such as FIB milling for material removal, FIB-
induced exposure of resists for lithography, FIBID for the
growth of functional materials, and FIB irradiation for
the local change of physical properties of materials.
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Fig. 2. Nanofabrication techniques using a focused ion
beam (FIB) include: a) FIB milling, b) FIB lithography,
¢) FIB-induced deposition, d) FIB irradiation

By means of FIBID, we have grown superconducting
nanostructures such as the W-C nanohelix shown in
Figure 3a), with anomalous magnetotransport properties
[4]. Moreover, Ga*-FIB irradiation of Palladium Acetate
thin films gives rise to conductive Pd-enriched structures
[5], such as those shown in Figure 3b).

B e L Y WV W WN W VYV VY

Fig. 3. a) W-C superconducting nanohelix, b) Pd-
enriched structure to provide electrical conduction.

Keywords: nanofabrication, focused ion beam,
focused electron beam induced deposition, lithography
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Saltyjy atomy valdymas $viesos pluostais

Optical control of ultracold atoms
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Labai Salti atomai yra perspektyvis kvantinéms
simuliacijoms, jgalinan¢ioms giliau suprasti atitinkamas
kondensuoty medziagy savybes [1,2], taip pat taikymams
tiksliy matavimy srityje [3]. Didelé pazanga simuliuojant
kondensuoty medziagy reiSkinius buvo pasiekta
Saltuosius atomus paveikiant tinkamai parinktais §viesos
pluostais. Taciau Saltieji atomai yra elektriskai neutraliis
ir magnetiniame lauke jy neveikia Lorenco jéga. Todél
iSkyla problema kaip Saltaisiais atomais simuliuoti
kondensuotoms  sistemoms biidingus magnetinius
reiSkinius, tokius kaip kvantinis Holo efektas.
Panaudojant Sviesa sukeltus Suolius tarp atomo kvantiniy
biuiseny, buvo pasitlyta ir istirta keletas biidy kaip sukurti
Saltuosius atomus veikiantj dirbtinj magnetinj lauka
[4,5]. Daugeliu Siy metody galima suformuoti tik
santykinai nestipry dirbtini magnetinj laukg, o
magnetiniams reiskiniams tokiems kaip kvantinis Holo
efektas reikalingas stiprus magnetinis laukas. Neseniai
buvo pasililytas ir itirtas naujas biidas kaip Sviesos
pluostais galima sukurti stipry ir pakankamai vienalytj
magnetinj lauka, reikalingg simuliuoti kvantinj Holo
efekta [6].

Kita vertus, charakteringi atstumai, kuriais keiciasi
optiniy gardeliy potencialai, yra apriboti difrakcijos,
todél negali buti mazesni nei pusé optinio bangos ilgio.
Tai riboja atomy judéjimo greitj gardeléje ir saveikos tarp
atomy stiprumg. Neseniai pasirodé keletas pasitlymy ir
atlikti atitinkami eksperimentai kaip sukurti optines
gardelés, kuriy periodas yra mazesnis negu leidzia
difrakcija [7-13]. Sios gardelés remiasi koherentiniais
lazerio spinduliuotés sukeltais Suoliais tarp atomy vidiniy
biiseny ir todél néra apribotos difrakcijos. MaZesnio negu
leidzia difrakcija periodo gardelés yra ypa¢ jdomios
realizuojant stipriai sgveikaujancias daugelio atomy
sistemas, nes atominés sgveikos stiprumas didéja
mazinant atstumus tarp gardelés mazgy.
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PraneSime bus pirmiausiai apzvelgiami Saltieji
atomai ir jy savybés, dirbtinio magnetinio lauko
suktirimo Saltiesiems atomams btidai, optinés gardelés ir
difrakcijos sukelti apribojimai. Paskui bus kalbama apie
misy atliekamus tyrimus simuliuojant Saltiesiems
atomams dirbtinj magnetinj lauka [6] bei tiriant mazesnio
negu bangos ilgis periodo optiniy gardeliy savybes [13].
Tyrimai  aktualis atomtronikai bei emuliuojant
kondensuotyjy sistemy efektus, o konkreéiai — sveikaji
bei trupmenin]j kvantinius Holo efektus.

Reiksminiai Zodziai: Saltieji atomai, optinés gardelés,
dirbtinis magnetinis laukas.
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Ekstremalioji Sviesa: generavimo principai, eksperimentinis jgyvendinimas ir taikymai

Extreme light: basic principles, experimental implementation and applications
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Ekstremalioji Sviesa - tai palyginti nesenai pradétas
naudoti terminas apibudinantis lazeriais generuojamus
isskirtiniy parametry $viesos darinius. Sia terminas
dazniausiai vartojamas kai kalbama apie ypac didelés
energijos ar galios impulsus, itin trumpus taip vadinamus
keliy optiniy cikly S$viesos Dbanginius paketus,
koherenting spindulivot¢ vakuuminio ultravioleto ar
Rentgeno diapazonuose. Ekstremalios ~ §viesos
technologijy kiirimas bei tobulinimas yra viena
ryskiausiy dabartiniy fizikiniy tyrimy kryp¢iy. Lazeriniai
Sviesos Saltiniai spinduliuojantys  tokiy iSskirtiniy
parametry  §viesag tampa ypatingos  svarbos
eksperimentine jranga reikalinga jvairiausiems
proverzio tyrimams fizikoje, chemijoje, medziagy
moksle, biomedicinoje ir kt. Neatsitiktinai per
pastaruosius 7 metus net dvi Nobelio premijos buvo
skirtus uz ekstremaliosios Sviesos Saltiniy kiirimg ir jy
taikymus atosekundziy moksle.

Siame pranesime apzvelgsiu Lietuvos mokslininky
darbus pelniusius platy tarptautinj pripazinima kuriant
ekstremaliosios Sviesos S$altinius. Dar 1992 Vilniaus
universiteto mokslininkai vadovaujami prof. A.Piskarsko
pasitilé ir pademonstravo originaly optinio cirpuoty
impulsy parametrinio stiprinimo metoda, kuris dabar
ivardijamas kaip OPCPA (angl. optical parametric
chirped pulses amplification) ir kuris ilgainiui tapo
daugumos galingy itin trumpy impulsy lazeriniy sistemy
architektiiros pagrindu. Sio metodo esmé — itin plataus

spektro uzkrato signalas yra iSpleCiamas laike,
pastiprinamas parametriniuose stiprintuvuose
pasizyminiuose  labai placia spektrine stiprinimo

juosta ir po to spaudziamas tiikstan¢ius kartu iki ribiniy
signalo spektrg atitinkan¢iy trukmiy. Taciau pilng metodo
potencialg pavyko atskleisti tik panaudojus naujausius
lazeriy fizikos ir netiesinés optikos pasiekimus. Apie
2006 m. Vilniaus universiteto Lazeriniy tyrimy centre
prasidéjo darbai kuriant OPCPA sistemas generuojancia
teravaty smailinés galios keliy optiniy cikly impulsus.
Atlikdami tyrimus mes iSbandéme ir pritaikéme
naujas OPCPA sistemy architektiiry koncepcijas bei
eksperimentines inovacijas. Savo darbuose tyréme
jvairias plataus spektro impulsy formavimo schemas
paremtas Sviesos kontinuumo generacija, iSnagrinéjome
juy tinkamumg uZkrato formavimui fazés stabilumo,
spektriniy bei energiniy charakteristiky aspektais.
Kurdami OPCPA sistemas mes iskéléme idéja ir
pademonstravome pakopinj parametrinj plataus spektro
signalo  stiprinima  kaupinimui  naudojant tiek
femtosekundinius, tiek ir pikosekundinius lazerius. Toks
sprendimas leidzia kombinuoti stiprinimo skirtingy
trukmiy impulsais privalumus ir pasiekti dideles
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i$vadiniy impulsy energijas bei auksta jy kontrasta. Be to,
siekiant iSplésti parametriniy stiprintuvy spektring juosta
bei padidinti jy iSvading energija buvo istirtos jvairios
pakopiniy  nekolinearaus parametrinio  stiprinimo
konfigiiracijos, pademonstruotos novatoriskos
daugiakristalinés schemos.

Keliy optiniy cikly $viesos Saltiniuose tampa svarbus
patikimas impulsy gaubtinés fazés stabilizavimas bei
parametriskai sustiprinty impulsy spida iki spektru
ribotos trukmés. Mes pademonstravome , kad Sie
reikalavimai gali buti iSpildyti panaudojus  pasyvy
gaubtinés fazés stabilizavimo buidg bei precizinj impulsy
fazés valdyma programuojamais akusto-optiniais
moduliatoriais.

OPCPA sistemy iSvadine galia nemaza dalimi lemia
kaupinimo parametrai. Todél Lietuvos mokslininky
darbai tobulinant kaupinimui naudojamy iterbio ir
neodimio lazeriy architektiirg, realizuojant jy optinj
sinchronizavima, optimizuojant kaupinimo spinduliuotés
parametrus bei jy stabilumg svariai prisidéjo prie
pasiekimy kuriant i§skirtiniy parametry OPCPA sistemas.

Kalbant apie ekstremaliosios §viesos Saltiniy kiirima
Lietuvoje butina paminéti ypa¢ glaudy VU Lazeriniy
tyrimy centro ir lazeriy imoniy Light Conversion bei
EKSPLA mokslininky bendradarbiavima atliekant
mokslinius tyrimus bei vykdant jungtinius projektus.
Darbai neapsiribojo vien akademiniais tyrimais, bet buvo
nukreipti ir | pilna apimtimi veikian¢iy eksperimentiniy
sistemy suktrima. VU LTC laboratorijose buvo sukurti
OPCPA sistemy prototipai, kuriose buvo atlikti OPCPA

sistemy architektiiros optimizavimo darbai bei
iSbandytos atskiry sistemy komponenty veikos.
Tarptautinj Lietuvos lazerininky kompetencijos ir

technologinio lygio pripazinimg svariai iliustruoja net
keliy OPCPA sistemy jdiegimas Europos lazeriy centre
ELI ( angl. Extreme Light Infrastructure), kuriame veikia
§iuo metu pazangiausios didelio intensyvumo lazeriy
sistemos. Impulsy generuojamy S$iomis Lietuvoje
sukurtomis OPCPA sistemomis smailiné galia virsija 10
TW, o jy trukmé atitinka 3-4 optinius ciklus.

Prane$ime taip pat apzvelgsiu ekstremaliosios Sviesos
Saltiniy vystymo perspektyvas bei ryskiausius jy taikymo
pavyzdzius: atosekundiniy impulsy formavima
Rentgeno diapazone naudojant auks$tyjy harmoniky
generacija, elektriniy daleliy greitinimg didelio
intensyvumo §viesos laukuose ir jy taikyma.

Reiksminiai  Zodziai:  optiniai
stiprintuvai, itin trumpi Sviesos impulsai.

parametriniai
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Fig. 1. Power spectrum of B Aql showing solar-like oscillations. The plot shows the reconstructed power spectrum from
the combined SONG and TESS data, smoothed to a resolution of 1 uHz

Asteroseismology is the study of oscillations in stars.
Because stars are gaseous, they can sustain standing
waves, analogous to acoustic modes in musical
instruments but in three dimensions. These oscillations
are sustained by different excitation mechanisms. The «-
mechanism, acting in ionization zones, converts thermal
energy into mechanical oscillations. By contrast, solar-
like oscillations are stochastically excited and damped by
turbulent convection in the outer layers, giving rise to a
broad spectrum of oscillation modes.

Observationally, oscillations manifest as small
variations in stellar brightness and radial velocity,
producing characteristic patterns of peaks in Fourier
spectra. The oscillation frequencies are highly sensitive
to the internal sound speed, density, and temperature
profiles of the star, as well as to rotation and magnetic
fields.  Asteroseismology  therefore has  broad
astrophysical importance: it enables detailed tests of
stellar structure and evolution models, constrains
transport processes and energy generation under extreme
conditions, and serves as a cornerstone for galactic
archaeology by providing accurate stellar ages.

In this talk, T will present new and highly precise
measurements of the G8 subgiant B Agql that was
published recently [1]. The study is based on time-series
radial velocities from SONG-Tenerife and, for the first
time, SONG-Australia, combined with overlapping
TESS photometry. The power spectrum reveals clear
solar-like oscillations centred at 430 uHz, with the TESS
data showing lower signal-to-noise due to granulation.
These simultaneous velocity and photometric
observations are the best obtained for any star other than
the Sun.

We measured the ratio of bolometric photometric to
velocity amplitudes and found it to be consistent with
solar values, after accounting for temperature
differences. Both B Aql and the Sun show a frequency-
dependent photometry-to-velocity ratio. The measured
phase shift between SONG and TESS oscillations agrees
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with solar results and with 3-D simulations of similar
stars.
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Fig. 2. Observations of B Aql with overlap between
SONG and TESS

Frequencies of 22 oscillation modes were extracted
and modelled, yielding accurate estimates of B Aql’s
mass and age, and placing strong constraints on the
mixing-length parameter. We determined a mass of 1.24
+ 0.02 M(sun), and our asteroseismic analysis gives an
age consistent with classical estimates but with
significantly higher precision.

I will also present new extended time-series
observations of another solar-type subgiant, u Herculis,
which we have monitored for 12 years. These data
constitute the most precise asteroseismic series ever
obtained for any star other than the Sun. I will discuss
what can be learned from such long-term observations,
and which new questions future asteroseismic studies
will be able to address when we also obtain large
additional datasets from the ESA PLATO mission,
scheduled for launch in December 2026.

Keywords: stars, astrophysics, asteroseismology
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CNO - kertiniai cheminiai elementai Zvaigzdziy ir galaktiky evoliucijos tyrimuose

CNO as key chemical elements in stellar and galactic evolution
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Carbon, nitrogen and oxygen comprise in stars most
of the mass of elements heavier than helium; are among
the first elements to form in the nucleosynthesis chain;
play important roles in stellar interiors as sources of
opacity and energy production through the CNO cycle,
and thus affect the star’s lifetime and its heavy-element
yields; provide information on mixing processes in stars;
C/N ratios start serving as stellar age indicators; C/O
ratios in planet-hosting stars control the amount of
carbides and silicates that can be formed in exoplanets.

In this presentation, several recent studies of CNO
elements, accomplished by the Vilnius University
Astrospectroscopy and Exoplanets Research Group [1, 2]
will be presented.

Low- and intermediate-mass giants undergo a
complex chemical evolution that has yet to be
observationally probed. The influence of core helium-
flash on the chemical composition of stellar atmospheres
is an open question since its theoretical prediction 60
years ago. Based on high-resolution spectral observations
of 44 open star clusters [1] in the Gaia-ESO survey, our
aim was to perform the first large-scale homogeneous
investigation into the carbon and nitrogen photospheric
content of low- and intermediate-mass giant stars in
different phases of evolution.

We revealed differences in C/N abundance ratios
between pre- and post-core-He-flash stars. The lower
C/N ratios in the core He-burning red clump stars are
mainly due to the enhancement of nitrogen abundances.
We found that the C/N abundance ratios in the
investigated first-ascent giant stars are affected by the
first dredge-up slightly less than predicted by the
theoretical models, and the rotation-induced extra-
mixing is not as efficient as predicted by the models. The
core helium flash may trigger additional alterations in
carbon and nitrogen abundances that are not yet
theoretically modelled. We found that the evolutionary
stage of stars must be taken into account when using
[C/N] as an age indicator and provided the corresponding
relations (Fig. 1).

Based on high-resolution spectra observed at the
Moletai  Astronomical Observatory of Vilnius
University for 1250 bright stars in the area centered on
the northern TESS continuous viewing zone, we
uniformly determined the main atmospheric parameters
and precise abundances of up to 24 chemical species to
search for chemical differences in planet-hosting stars
[2]. We found that the dwarf stars hosting high-mass
planets are more metal rich than those with low-mass
planets. We found slightly negative C/O and Mg/Si
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slopes toward the stars with high-mass planets. All the
low-mass planet hosts in our sample show positive
A[El/Fe] versus condensation temperature slopes. The
high-mass planet hosts have a diversity of slopes, but in
more metal-rich, older, and cooler stars, the positive
elemental abundance slopes are more common.
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Fig. 1. Relations of [C/N] with age for OC stars in
different evolutionary stages (BB — lower and AB —
higher RGB stars, and Clump stars. The clusters with
galactocentric distances smaller and larger than 9.5 kpc
are marked by triangles and circles, respectfully.

Key words: stellar chemical composition, age
determination, characterisation of planet-hosting stars.
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Antrosios eilés Reléjaus ir Srédingerio trikdymy teorija reliatyvistiniy konfigiiracijy
superpozicijos metodui

Second-order Rayleigh-Schrodinger perturbation theory for the relativistic configuration
interaction method
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Darbas yra atliktas Jucio mokykloje, kuri garséja
tarptautinéje atomo teorijos bendruomenéje savo
sukurtais novatoriskais metodais. Sis naujas mokslinis
tyrimas skirtas Jucio mokyklos sukurty metody [1-6]
pritaikymui reliatyvistinei antros eilés Reléjaus ir
Srédingerio trikdymy teorijai [7]. Tai veda prie tolesnio
atomy teorijos plétojimo.

Vienas i§ pagrindiniy uzdaviniy atomo struktiiros
skai¢iavimuose yra tikslus elektrony koreliacijy
iskaitymas. Yra keletas gerai i$vystyty metody, kurie
placiai naudojami $iy dieny teoriniuose skaiciavimuose.
Jie leidzia gauti labai tikslias teorines jvairiy atominiy
dydziy vertes. Vieni i§ tokiy, bene placiausiai paplitusiy,
yra konfigiiracijy superpozicijos (RCI) ir
daugiakonfigiiracinis (Dirako), Hartrio ir Foko metodai
(MCDHF). Jie yra jdiegti GRASP programiniame pakete
[8]. Norint atlikti tikslius skai¢iavimus $iais metodais,
bitina atsizvelgti | jvairiy tipy elektrony koreliacijas, o
tai daznai lemia didel¢ konfigiiraciniy buseny funkcijy
(KBF) erdve. Tai labai apsunkina skai¢iavimy procesg ir
mazina teoriniy rezultaty tikslumg. Siame darbe siiloma
problema spresti taikant stacionarigja antrosios eilés
Reléjaus ir Srédingerio daugelio kiiny trikdymy teorija
[7] neredukuotinéje tensorinéje formoje (RSMBPT) [9—
13]. Darbe pateiktos Feynmano diagramos, atitinkancias
kamieno—valentines (KV), kamieno (K), kamieno—
kamieno (KK) ir valentines—valentines (VV)
koreliacijas, yra neredukuotinéje tenzoringje formoje ir
Jj— rySyje. Toks darbe sililomas trikdymy teorijos
iSvystymas leidzia apjungti RCI ir RSMBPT metodus [9—
13] ir tuo paciu leidzia be jokiy pakeitimy naudotis
sukinine—kampine programine biblioteka ,rangular®
[14]. Tai leidzia lengvai realizuoti Sios teorijos jdiegima
GRASP kompiuteriniame pakete [8], nors iki Siol,
naudojant ankstesne Reléjaus ir Srédingerio daugelio
kiiny trikdymy teorijos formuot¢ [7], tai buvo
nejmanoma. RCI ir RSMBPT metody apjungimas
atlickamas: 1) naudojantis RSMBPT jvertinama
kiekvienos KBF koreliaciné jtaka nagrinéjamiems
atominiams dydziams, ii) sudaromas KBF rinkinys,
kuriuo atliekami tolimesni MCDHF ar/ir RCI
skaiCiavimai. Visa tai leidzia vietoj didelés apimties
MCDHF ar/ir RCI skai¢iavimy supaprastintai jtraukti
KV, K, KK ir VV koreliacijas atomams ar jonams su bet
kokiu valentiniy elektrony skai¢iumi pasluoksnyje ir/ar
su bet kokiu atviry pasluoksniy skai¢iumi. Si metodika
puikiai tinka energijos ir Suoliy parametrams
apskaiCiuoti. Sukurtas metodas pranasSesnis uZ jprasta
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RCI ir MCDHF metoda, nes vietoj visy KBF leidzia
atrinkti tik pacias svarbiausias KV, K, KK ir VV
koreliacijas ir tuo biidu gerokai sumazina KBF erdve.
Darbe, kaip metodo taikymo pavyzdziai, pateikiami Cl
III, Fe XV, Se III energijos struktiiros ir Fe XV E1 Suoliy
skaiCiavimai. I§ gauty energijos struktiros skaiciavimy
matyti, kad sukurtas metodas leidzia tiksliau jtraukti
koreliacinius efektus, o tai labai svarbu siekiant didesnio
rezultaty tikslumo. [vertinus Siame darbe gauty Fe XV E1
Suolio charakteristiky tikslumg kokybiniu ir kiekybiniu
paklaidy jvertinimo (QQE) metodu [15], matome, kad
rezultatai, gauti naudojant Siame darbe sukurtg metodika,
priklauso tai paciai tikslumo klasei, kaip ir tuo atveju, kai
i skai¢iavimus jtraukiamos beveik visos koreliacijos, o tai
visiSkai nejmanoma sudétingiems atomams. Tai dar
vienas sukurto metodo privalumas lyginant su
tradiciniais RCI ir MCDHF metodais.

Reiksminiai Zodziai: koreliaciniai efektai,
daugiakonfigiracinis (Dirako), Hartrio ir Foko lygtys,
konfiguracijy maiSymasis, trikdymy teorija, tenzoriné
algebra, sukininis-kampinis integravimas.
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The dielectric response of materials provides
fundamental insights into how matter interacts with
electromagnetic fields. Specifically, it reflects two key
processes: the orientational adjustment of dipoles and the
translational movement of mobile charges in a dielectric
medium under the influence of an applied electric field.
By probing these processes, dielectric spectroscopy
serves as a powerful tool for understanding both
microscopic and macroscopic material properties.

In the microwave and terahertz frequency ranges,
dielectric spectroscopy of ferroelectrics and related
functional materials offers particular advantages. It
allows for the independent determination of dielectric
permittivity and dielectric loss within the dispersion
region, while also providing access to the parameters of
soft vibrational modes that govern structural phase
transitions. This makes the technique highly valuable not
only for studying fundamental physics but also for
guiding the development of advanced applications.

From a technological perspective, microwave
dielectric measurements are becoming increasingly
important in modern telecommunications and
information technologies. Their applications span a wide
spectrum, including high-resolution imaging radars,
navigation and guidance systems, advanced surveillance
technologies, and secure communication networks. In
these contexts, accurate knowledge of dielectric behavior
is essential for the design and optimization of microwave
circuit components and functional devices. Moreover, the
magnetic properties of materials are equally critical,
since the combined dielectric and magnetic parameters
completely define how electromagnetic waves propagate
within a medium.

Despite their importance, reliable characterization of
dielectric and magnetic responses across wide frequency
and temperature ranges presents significant experimental
challenges. These challenges have driven the
development of a diverse set of direct and indirect
measurement methods. At microwave frequencies,
earlier single-frequency direct techniques have been
complemented in recent decades by more versatile
broadband approaches, including frequency-domain
dielectric ~ spectroscopy  (FDDS), time-domain
spectroscopy (TDS), and Fourier-transform spectroscopy
(FTS). Together, these methods provide comprehensive
coverage across the spectrum, from the radio frequency
domain up to the infrared.
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The introduction of computer-controlled
spectrometers has transformed the field, enabling
unprecedented flexibility in both experimental design
and data analysis. Modern spectrometers not only
automate measurements but also allow the numerical
simulation of electromagnetic fields in complex sample
geometries. This integration of computation with
experiment has become one of the most fruitful directions
in contemporary microwave dielectric spectroscopy.

Nevertheless, a major challenge remains: achieving
rigorous mathematical solutions that accurately describe
the interaction of microwave radiation with materials of
varied shapes and geometries. Current methodologies—
whether based on coaxial, waveguide, resonator, or free-
space techniques—are still specialized and often treated
separately, even though together they now cover the
entire frequency spectrum relevant to dielectric and
magnetic studies.

Finally, the true value of these methods is
demonstrated in their application to a wide class of
materials. Ferroelectrics, relaxor ferroelectrics, dipolar
glasses, and other complex dielectric systems serve as
prime examples where microwave and terahertz
dielectric spectroscopy has yielded critical insights. The
results not only advance our fundamental understanding
of phase transitions, polarization dynamics, and charge
transport, but also pave the way for the rational design of
next-generation electronic, photonic, and
telecommunication devices.

Keywords: Dielectric spectroscopy,
phase transitions, dipolar dynamics,
measurements.

perovskites,
broadband



Ar lazeriai padés reinkarnuoti Lietuvos puslaidininkiy pramone¢?

Will lasers help reincarnate the Lithuanian semiconductor industry?

Gediminas Raciukaitis
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gediminas.raciukaitis@ftme.lt

Lietuva gerai zinoma pasaulyje kaip lazeriy S$alis,
turinti stipria ekosistema, apimancig placiag vertés
granding nuo fundamentalaus ir pritaikomo mokslo,
optiniy elementy, geriausiy pasaulyje ultratrumpy
impulsy lazeriy ir technologijy, jprasminanciy jy
panaudojimg pramonés procesuose, medicinoje, ar
gynybai.

,Lazeriy“ kilimas prasidéjo, kai studijavau
puslaidininkiy fizikg. Tuo metu ne tik puslaidininkiy
mokslas bet ir pramoné klestéjo su Venta ir Nuklonu,
gaminanciais paZangias tam metui mikroschemas.
Taciau viskas uzgeso, nes iSlikti priekyje reikia labai
dideliy investicijy i naujas technologijas. Tai ne tik
Lietuvos problema, bet visos Europos. ES Lusty aktas
atrodo asara lyginant tik su vienos TSMC investicijomis.

Zodzio ,puslaidininkiai“ prasmé gerokai pakito,
dabar tai ne tik silicis ar A3Bs medziagos, bet ir lustai, jy
dizainas, pakavimas ir integravimas | sistemas.
Puslaidininkiy ir elektronikos sektorius pasaulyje
sparCiai auga, didé¢ja jo svarba visam technologijy
progresui, ypa¢ kilus dirbtinio intelekto bumui. Si
pramoné pasidaré kaip nieckada svarbi ir valstybiy
nepriklausomumui.

Siemet FTMC, VU, VGTU ir KTU pradéjo vykdyti
EK finansuojama projekta ,,.Lietuvos lusty kompetencijos
centras“ ChipsC?-LT. Centro tikslas — skatinti
puslaidininkiy pramonés augima, padéti Lietuvos
imonéms ir mokslo institucijoms diegti paZangias
puslaidininkiy technologijas, panaudoti jas naujy
produkty sukiirimui. Tai turi padéti jsilieti | Europos
puslaidininkiy vertés grandines, kurti aukStos vertés
darbo vietas ir pritraukti investicijy.

Projektas apjungia partneriy infrastruktiirg ir
kompetencijas, kad galétume verslui pasitlyti iSskirtines
paslaugas ir kompetencijas vienoje vietoje. Labai svarbi
veikla yra specialisty rengimas ir perkvalifikavimas,
suteikiant ziniy apie naujausias puslaidininkiy pramonés
technologijas.

Ne maziau svarbu yra mokslo institucijose sukaupty
kompetencijy ir ziniy pritaikymas ir perdavimas. Turime
potencialo specializuotose srityse — lusty dizaino,
fotoninése integrinése grandinése, galios elektronikos ir
terahercy technologijose, pazangiuose heterogeninés
integracijos sprendimuose. Centras padés jmonéms
surasti prieiga prie dideliy Europos pilotiniy linijy ir
dizaino platformos, tuo pasinaudojant visos Europos
Sajungos pazangiausiomis technologijomis.
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Lusty kompetencijos centro partneriai aktyviai dirba
su verslu. FTMC bendradarbiauja su Lietuvos lazeriy ir
fotonikos ekosistemos jmonémis, vystomi ry$iai su Piety
Kor¢jos, Taivano ir JAV kompanijomis puslaidininkiy
medziagy apdorojimo ir pazangaus heterogeninio lusty
integravimo srityse. Sios partnerystés bus svarbios,
pleciant centro tarptautines partnerystes, nes vis daugiau
lazeriy naudojama puslaidininkiy ir elektronikos
pramonéje. Mes kuriame lazerines technologijas, kurios
pritaikomos lusty gamybai ir pazangiam pakavimui
visame pasaulyje, tikimés §ias technologijas idiegti ir
Lietuvoje. Pazangus pakavimas jau pasidaré ne maziau
svarbus kaip lusty gamyba [1].

Kompetencijy centro steigimas yra svarbus zingsnis,
jtraukiant Lietuva | Europos lusty ekosistemg. Viliy
mums teikia Teltonikos planai, nes svarbu turéti partnerj,
diegiantj miisy kuriamas technologijas salia.

Ko mums reikia, kad vél Lietuva garséty
puslaidininkiais? Svarbiausia — sukurti tvarig ekosistema,
kuri galéty augti ir plétotis puslaidininkiy ir elektronikos
sferoje dirbancioms jmonéms, pritraukiant talenty ir
investicijy i§ viso pasaulio. Tikiuosi, Lietuvos lazeriy
ekosistemos pavyzdys ir patirtis dirbant joje padés
atgimti naujos kartos puslaidininkiy pramonei.

Reiksminiai ZodzZiai: puslaidininkiai, lustai, lazeriai,
ekosistema.
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Organiniai puslaidininkiai optoelektronikos prietaisams bei optiniams jutikliams

Organic semiconductors for the devices of optoelectronics and for optical sensors
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Organiniai puslaidininkiai — organiniai junginiai
sudaryti i§ mazy ar stambiy  molekuliy
(makromolekuliy), turin¢iy konjuguoty elektrony

sistemas. Organiniai puslaidininkiai sudaryti daugiausia
i§ anglies ir vandenilio atomy, taiau organiniy
puslaidininkiy sudétyje gali bati ir kity atomy, tokiy kaip
azotas, deguonis, siera, fosforas, silicis ir kiti. Organiniai
puslaidininkiai naudojami komerciniuose organiniuose
$viesos dioduose bei organiniuose ir hibridiniuose
fotovoltiniuose elementuose. Jie taip pat tyrinéjami kaip
plonasluoksniy  tranzistoriy  bei jvairiy jutikliy
komponentai Organiniai puslaidininkiai gali bati
kristaliniai ir amorfiniai. Organiniuose Sviesos dioduose
(OLED) bei  perovskitiniuose  fotovoltiniuose
elementuose daugiausia naudojami efektyvia emisija
ir/arba efektyvia kriivininky pernasa pasizymintys
molekuliniai stiklai. Tai yra kietoje amorfinéje
(stikliskoje) biisenoje galintys egzistuoti mazamolekuliai
junginiai.

Siame pranesime bus apZvelgti pastaraisiais metais
autoriaus vadovaujamoje mokslinéje grupéje susintetinti,
istirti ir kaip optoelektronikos prietaisy ir/arba optiniy
jutikliy komponentai iSbandyti organiniai
puslaidininkiai.

Susintetinti ir iStirti junginiai sudaryti i§ donriniy
tridfenilamino  ar  fenilkarbazolo  donoriniy
fragmenty ir primdino karbonitrilo akceptoriniy
fragmenty [1]. Naudojant Siuos junginius kaip

spinduolius, sukonstruoti mélyna ir zalsva
elektroliuminescencija pasizymintys OLED, kuriy
iSorinis  kvantinis efektyvumas (EQE) sekia

atitinkamai 7% ir 6%. Naudonant Siuos junginius
kaip OLED emisiniy sliuoksniy matricas,
sukonstruoti prietaisai, kuriy EQE virSija 20% o
eksploatacijos laikas virsija 20000 val.

Akridono ir fenoksazino dariniy fotofizikinéms
savybéms bei OLED sukonstruoty juos naudojant
kaip spinduolius, charakteristikoms didelj poveikj
daro jy terminis apdorojimas [2]. Pakaitinus S$iy
juginiy amorfinius sluoksnius jy kritalizacijos
temperattroje, nustatytas 50 nm hipsochrominis
poslinkis bei akivaizdus termiskai aktyvinamos
uzdelstosios  fluorescencijos  suintensyvéjimas.
OLED sukonstroto naudojant vieno i§ $iy junginiy
ir  tris(4-karbazolil-9-ilfenil)amino  molekulinio
misiio sluoksnj kaip emisinj sluoksnj, EQE
pakaitinus padidéja nuo 8,6 iki 20,7 %
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Konformacniy kitimy suintensyvinama
fosforescencija kambario temperatiiroje
pasiZymintis triazatrukseno ir fentiazino darinys
pasirodé esgs labai eferktyvus zondas deguonies
jutikliams [3]. Sio junginio kietojo tirpalo
inertiniame standziagrandziame polimere Zalios
fosforescencijos, fiksuojamos vakuume,
intensyvumas yra 19 karty didesnis uz mélynos

fluorescencijos intensyvumg, fiksuojamg oro
aplinkoje.

Dibenzotiofeno  dariniai su  metoksifenil-,
trimetoksifenil- bei karbazolilfragmetais susintetinti
kaip skyliniai puslaidininkiai perovskitiniams

fotovoltiniams elementams [4]. Prietaiso su vieno
i§ Siy junginiy skyles pernesanciu sluoksniu galios
konversijos efektyvumas sieké 20.9%.
Indolokarbazolo dariniai taip pat pasirodé¢ esa
efektyvis skyliniai puslaidininkiai [5]. Nenaudojant
laiduma  dididinan¢iy  priedy, sukonstruoti
perovskitiniai fotovoltiniai elementai pagal savo
efektyvumag prilygo analogiskiems prietaisams
suformuotiems naudojant komercinj  skylinj
puslaidininkj  spirofluoreno darinj, o pagal
stabilumg gerokai pranoko juos.

Reiksminiai  Zodziai:  organinis  puslaidininkis,
organinis Sviesos diodas, deguonies jutiklis,perovskitinis

fotovoltinis elementas.
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X-ray Computed Tomography for Materials Science: From Batteries to Biomaterials

Arturas Vailionis !
IStanford Nano Shared Facilities, Stanford, CA 94305, U.S.A.
2Department of Physics, Kaunas University of Technology, 51368 Kaunas, Lithuania
arturas.vailionis@stanford.edu

Understanding the internal structure of materials is
essential for linking microstructure to physical properties
and overall performance. X-ray computed tomography
(XCT) captures internal features of materials in three
dimensions without altering or damaging the sample. By
harnessing the penetrating power of X-rays, XCT
reconstructs the internal geometry of an object from a
series of transmission images acquired at incremental
angular positions. The resulting 3D datasets can be
analyzed as rendered volumes or cross-sectional slices,
revealing complex internal features and allowing precise
measurements of structural parameters.

This presentation introduces the principles of
laboratory-based micro-computed tomography (uXCT),
which enables high-resolution imaging of solid samples
at the submicron scale. Compared to conventional
clinical CT, modern pXCT systems offer significantly
higher spatial resolution — down to 300-500 nm in
advanced instruments. We will explore a wide range of
applications relevant to materials science and applied
chemistry, including imaging of energy materials (e.g.
batteries), semiconductors (e.g. printed circuit boards),
porous materials (e.g. aerogels), and biomaterials. XCT
is increasingly used not only for qualitative visualization
but also for quantitative assessment of voids, interfaces,
cracks, and inclusions — features that critically influence
material behavior and performance.

As an example of biological material analysis, we
imaged Bombyx mori silk fibers using a ZEISS Versa
520 X-ray microscope at a voxel resolution of 3.15 pm.
This experiment demonstrates how pXCT can be applied
to investigate the internal morphology of natural fibers
and biological polymers in 3D, without the need for
destructive sectioning [1]. Recent work in cardiovascular
pathology also highlights the power of puXCT in
simultaneously assessing calcification, extracellular
matrix remodeling, and adipocyte degeneration in
diseased human aortic valves [2].

A featured case study focuses on the three-
dimensional, non-destructive visualization of enamel
microcracks (EMCs) in human teeth [3-5]. Routine
dental examinations often reveal EMCs, but traditional
evaluations, based on 2D assessments of number,
direction, location, and size, are inadequate for fully
characterizing the structural implications. Here, we
present a novel uXCT-based workflow for analyzing
EMCs, enabling volumetric imaging of tooth structure at
resolutions down to 0.5 pm. To facilitate quantitative
analysis, we developed a universal segmentation pipeline
using the Dragonfly software deep learning toolbox,
allowing accurate  volumetric  separation and
characterization of enamel, dentin, and microcracks.
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The ability to visualize and quantify EMCs in 3D
opens new opportunities in dental research and clinical
diagnostics. Microcracks, previously regarded as
incidental, may in fact play a key role in the
biomechanics and aging of enamel. Integrating pXCT
with Al-driven deep-learning segmentation and feature
extraction provides a reproducible and scalable method
for large group studies and comparative analyses across
species or treatment conditions. This approach may also
aid in evaluating the effectiveness of restorative
procedures and protective coatings aimed at limiting
crack propagation.

Looking ahead, continued advancements in
laboratory XCT instrumentation, including brighter
sources and faster detectors, along with progress in
computational reconstruction and machine learning
analytics, will further extend the capabilities of this
technique. From detecting defects in advanced
composites to modeling pore networks in catalysts,
uXCT is becoming an essential tool for multi-scale,
multi-modal characterization in both academic research
and industrial applications.

Fig. 1. 3D virtual cut through segmented tooth

Keywords: X-ray computed tomography, 3D imaging,
deep learning segmentation, enamel microcracks.
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Building on the experience gained from previous
fundamental research, in recent years researchers from
the Laser Centre (University of Latvia FST) have turned
their attention to more applications-based research. For
many years atom-light or in general matter-light
interactions have been studied throughout the world and
also in the University of Latvia [1], in particular studies
on how these interactions change when subjected to
external fields such as electric or magnetic fields. From
the early days of this type of research the development of
new devices for field sensing have been proposed. By
exploiting these types of processes that can be precisely
described by quantum mechanics unprecedented field
sensitivities can be achieved. Such devices are called
quantum sensors and for each application protype-
tailoring is required.

The magnetic field quantum sensors that are currently
being developed in the Laser Centre can be split into two
groups based on the sensing medium. The sensing
medium of the first group is diamond with lattice defects
called Nitrogen-Vacancy centres. The other group of
magnetic quantum sensors is based on gas of atoms.
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In this presentation some results of the development
of such magnetic field quantum sensor prototype-devices
from recent and ongoing projects will be presented. Some
potential applications include magnetic field imaging,
geomagnetic field mapping and navigation, bio-magnetic
field sensing.

Keywords: atom-light interaction, quantum sensors,
magnetometry, field sensing applications
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Branduoliné energetika Siandien ir rytoj: ma

v

Zieji moduliniai reaktoriai, ju tyrimy isSakiai

Nuclear Energy Today and Tomorrow: Small Modular Reactors, Their Research Challenges

Tadas Kaliatka'
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Branduoliné energetika uzima svarbig vieta Europos
energetikos sistemoje. Visoje Europos Sajungoje veikia
104 reaktoriai, vis dar veikia keli pramonés padaliniai
kuro gamybai, taip pat yra branduolinio kuro perdirbimo
(Pranciizija, Vokietija, Nyderlandai) jmoniy kurios taip
pat isodrina urang naudojama branduolinése jégainése
[1]. Europos branduolinése jégainése yra generuojama
27% elektros energijos [2]. Branduolingje pramonéje
visoje Europos Sajungoje dirba daugiau nei 1,1 min.
zmoniy (tarp jy, daugiau nei pusé milijono aukstos
kvalifikacijos specialistai, ir 15 000 mokslininky).

Europos sajunga 2050 m yra numaciusi pasiekti
klimato neutraluma. Europos dekarbonizacijos tikslams,
siekiant sumazinti Siltnamio efekta sukelianciy dujy
iSmetimus ir pereiti prie klimatui neutralios ekonomikos,
pasiekti gali pasitarnauti branduoliné energetika.
Ilgalaikis esamy branduoliniy elektriniy eksploatavimas
ir naujy I+ kartos reaktoriy statyba atlicka svarby
vaidmenj siekiant klimato neutralumo. Inovatyvis
mazieji moduliniai reaktoriai (MMR) gali dar labiau
prisidéti prie dekarbonizacijos tiksly. MMR siiilo kelig
dekarbonizacijai, uztikrindami mazai anglies dioksido ]
aplinkg iSskiriantj, patikima ir lanksty energijos $altin;.

Lietuvos energetikos institutas (LEI) dalyvauja
Europos MMR pramonés aljanso veikloje. Sio aljanso
pagrindinis tikslas palengvinti ir paspartinti pirmyjy
MMR projekty kiirimg, demonstravimg ir diegima
Europoje 2030 m. pradzioje. Lietuvos nacionalinéje
energetikos strategijoje taip pat siiloma statyti tokius
reaktorius. Taciau, MMR projekty kiiréjai dar turi
neisspresty uzdaviniy:

* Neutrony fizika. Neutrony balansas ir
dauginimosi  koeficientas (k-eff), reikia tiksliai
apskaiCiuoti, kaip efektyviai reaktorius palaiko
grandining reakcija mazesniame tiryje. Maza aktyvioji
zona taip pat kelia klausimy dél neutrony sugérimo
salygy ir reikalauja tikslaus dizaino. Pazangiuose MMR
planuojama naudoti avarijoms atspary kura, todél reikia
iStirti kokia to jtaka neutroninéms charakteristikoms. Dél
mazesniy gabarity kai kurios medziagos gali biti labiau
veikiamos neutrony, todél tampa stipriau radioaktyvios.

o Silumos perdavimas ir termohidraulika.
Daugelyje MMR technologijy biitinas efektyvus Silumos
nuvedimas mazame tiiryje. Bitina atsizvelgti i termines
inercijas, nes daugelis MMR projektuojami kaip
lanksCius prisitaikancius prie energijos poreikiu
jrenginius. Tai reiskia, kad reaktorius greiCiau reaguoja j
galios pokycCius, o tai pasunkina ir ausinimo sistemy
darbg. Dauguma MMR projektuojamos su pasyviomis
apsaugos sistemomis, todél reikia uztikrinti jy fizikiniy
principy veikima realiomis eksploatavimo salygomis.
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Siame pristatyme detaliau aptarta viena pagrindiniy
MMR savybiy — pasyvios, natiralia SilumneSio
cirkuliacija paremtos, Silumos nuvedimo sistemos.
Natarali cirkuliacija nereikalauja jokiy mechaniniy
irenginiy Silumnesio srautui palaikyti ir tokia cirkuliacija
nesustos praradus iSorinj energijos tiekima. Vis tik
natiirali Silumnesio cirkuliacija néra taip detaliai iStirta
kaip priverstiné. Natirali cirkuliacija pasizymi maziais
slégio (varomosios jégos) gradientais, mazais greiciais.
Silumos perdavima vandenyje smarkiai jtakoja
nesikondensuojancios dujos, kuriy nejmanoma iSvengti
atviruose vandens baseinuose. Modeliuojant natiiralios
cirkuliacijos sistemas skaitiniais metodais susiduriame su
kompiuteriniy programy, skirty Silumos mainy ir
termohidraulikos procesy modeliavimui branduoliniuose
jrenginiuose validacijos problema. Sios kompiuterinés
programos, sukurtos ir patikrintos modeliuoti priverstinei
SilumneSio cirkuliacijai, esant palyginti aukstiems
slégiams. Todél natiiralios SilumneSio cirkuliacijos
tyrimas ir modeliavimas kompiuterinémis programomis,
bei jy valiavimas labai svarbus.

LEI mokslininkai jau atliko keleto eksperimenty
(tokiuose eksperimentiniuose jrenginiuose kaip FASSIP
[3] ir PMK-2 [4]) modeliavima. Dirbo ir $iuo metu
dirbama Europos Sajungos inicijuotuose projektuose
tokivose kaip: CESAM, ELSMOR, SASPAM-SA ir
EASI-SMR. Pastarieji du projektai Siuo metu vykdomi ir
pagrindinis démesys skiriamas | postuluojamy sunkiyjy
avarijy modeliavimg ir MMR pasyviy saugos sistemy
atsaka | Sias avarijas. Pagrindinis projekty tikslas
palengvinti MMR licencijavimg ir diegimg ES, eksperty
parama reguliavimo institucijoms, bei sustiprinti
pasitikéjimg naujomis saugos technologijomis.

ReikSminiai ZodzZiai: maZieji moduliniai reaktoriai,
natirali cirkuliacija, saugos sistemos, modeliavimas.
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Subnanosekundiniai parametriniai Sviesos $altiniai: iSSiikiai ir vystymo perspektyvos

Subnanosecond optical parametric sources: challenges and development perspectives
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Kompaktiski ir pigiis subnanosekundiniai (300 ps - 1
ns) parametriniai §viesos generatoriai (PSG) ir
stiprintuvai (PSS) i§skirtini tuo, jog gali biiti naudojami
srityse, kuriose nebiitina auksta laikiné skyra, pasiekiama
naudojant sudétingas ir brangias ultratrumpyjy (<10 ps)
impulsy lazerines sistemas, ta¢iau nanosekundiniy (>1
ns) lazerinés spinduliuvotés Saltiniy laikinés skyros jau
nebepakanka, pavyzdziui, spektroskopija, LIDAR, LIPS
ir t.t. [1, 2] Nepaisant spartaus moduliuotos kokybés
veikos mikrolazeriy, naudojamy subnanosekundiniy
PSG/PSS  kaupinimui, technologijy tobulinimo bei
augancios tokiy PSG/PSS paklausos, jy vystymas iki
nasiy, geras spektrines ir erdvines iSvadinés
spinduliuotés charakteristikas turinéiy prietaisy yra
komplikuotas. Tai daugiausia susij¢ su faktu, jog
subnanosekundiniy ~ kaupinimo  impulsy  atveju
parametrinés generacijos slenkstis daugelyje populiariy
netiesiniy terpiy yra aukstesnis nei lazeriu indukuotos
pazaidos slenkstis [3].

Siame pranes§ime aptariami bendri parametriniy
Sviesos Saltiniy veikimo principai, subnanosekundiniy
PSG/PSS vystymo ypatumai bei apzvelgiami Vilniaus
universiteto Lazeriniy tyrimy centre vykdomi Sios
tematikos tyrimai: nuo PSG periodiskai poliuotose
netiesinése terpése, tokiose kaip li¢io niobatas (PPLN),
iki PSS, naudojanéiy jvairius uzkrato 3altinius, tokius
kaip fotoniniy kristaly S$viesolaidyje generuotas
kontinuumas ar siauro spektro lazerinio diodo
spinduliuoté.  Taip pat pristatomi inovatyviis
subnanosekundiniai atgalinés bangos parametriniai
Sviesos osciliatoriai (angl. k. backward wave optical
parametric oscillator - BWOPO), kuriuose signaliné ar
Salutiné banga sklinda prieSinga kryptimi nei kaupinimo
banga [4].
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Juose fazinio sinchronizmo salygos leidzia realizuoti
aukstos spektrinés (1 pav.) bei erdvinés kokybés (2 pav.)
iSvading spinduliuot¢ bei pasiekti didelj keitimo
efektyvuma, kuris gali vir§yti 50% [5].
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Reiksminiai Zodziai: subnanosekundiniai impulsai,
moduliuotos kokybés mikrolazeriai, parametrinis Sviesos
generatorius, parametrinis Sviesos stiprintuvas, atgalinés
bangos parametrinis $viesos osciliatorius.
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Controlling excited-state reactivity through bond-
specific IR excitation is a fundamental research focus.[1]

Our work explores excited-state dynamics in organic
and organometallic chromophores, including
electron/charge  transfer, excited-state symmetry
breaking (ES-SB), and proton transfer. We studied
donor—acceptor—donor (D-A-D) chromophores
exhibiting ES-SB,[2,3] and donor—acceptor (D-A)
chromophores with electron or charge transfer. We aim
to probe in these molecules how selective IR excitation
of C=C stretches influences their excited-state behaviour
with the aim of influencing their photodynamics.
Modifications introducing rotational asymmetry revealed
intriguing differences, and further investigations
examined the role of redox states in ES-SB dynamics.

Parallel studies on symmetric Pt(II) bis-acetylide
complexes assessed how ligand arrangement (cis vs trans
geometry), conjugation length, and substituents affect the
observed photodynamics and potential for ES-SB.[4]

Another system involved proton transfer (PT) in a
symmetric molecule with two PT sites, where ultrafast
single-sided PT and isomerisation occur. Multipulse
experiments tracked ground-state back-PT and explored
triggering a second PT.
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Using time-resolved spectroscopy (including tr2DIR,
2D-VE), we analysed relaxation dynamics, vibronic
couplings, and solvation effects, focusing on C=C
stretches (1950-2250 cm™) involved in charge transfer.
Together with calculations and spectroelectrochemistry,
these methods provide unique insights not available
otherwise.

ES-SB dynamics in D-A-D systems showed strong
solvent dependence, but permanent control over
photoexcitation outcomes remains elusive. Ongoing
studies on other systems aim to generalize this approach
and further guide molecular design.

Keywords:  excited-state  dynamics, vibrational
control, IR excitation, multidimensional spectroscopy.
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Optiniy suZadinimy dinamika molekuliy kompleksuose

Dynamics of optical excitations in molecular complexes
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Organiniai  fotojautrts sluoksniai vis placiau
naudojami vietoj tradiciniy kristaliniy puslaidininkiy.
Taciau viena i$ kertiniy organiniy molekuliy savybiy kol
kas néra iSnaudojama. Tai yra jy polinkis tirpaluose
formuoti jvairius kompleksus, agregatus, klasterius,
kuriy optinés savybés smarkiai skiriasi nuo atskiry
molekuliy savybiy.

Optinés molekuliy agregaty savybés yra unikalios dél
stipriy tarpmolekuliniy sgveiky, kurios pernormuoja
suzadinimo energijas ir pakei¢ia sgveikas su molekuliy
virpesiais. To pasekoje elektronés suzadintos biisenos yra
dalinai  delokalizuotos, dél virpesiy molekulés
poliarizuotos ir visa suzadinta sistema yra sunkii
nusakomoje termalizuotoje biisenoje. To pasekoje yra
gana sudétinga prognozuoti — modeliuoti tokiy
kompleksy fotosuzadinimus, jy dinamines savybes ir i$
to sekancius kompleksy spektrus.

Pastaruosius 10 mety tokio tipo suzadinimy
dinamikos modeliavimui i§vystéme kvantinius nuo laiko
priklausomus variacinius metodus [1]. Pagal §j metoda
startuojant nuo jvairiy sudétinés banginés funkcijos
formy gaunamos banginiy funkcijy parametrus
apraSancios judéjimo lygtys. Pradedant juo nestacionariy
pradiniy salygy, atitinkanciy optinj fotosuzadinima,
gauname suZadinimo evoliucija. Sis metodas leidza
aprasyti fokius fizikinius reiskinius, kaip fotosuzadinimo
dinaminé lokalizacija dél sgveikos su fononais,
suzadinimo pernasa, lokalus aplinkos kaitimas dél
termalizacijos [2], ir leidZzia modeliuoti tiesinius ir
netiesinius molekuliy kompleksy spektrus.

Taciau norint padidinti modeliavimo tiksluma bitina
postuluoti sudétingg banginés funkcijos forma, ko
pasekoje judéjimo lygtys tampa labai sudétingos.

Vienas i§ patobulinimy, kurj panaudojome pastaruoju
metu yra hamiltoniamo poliaroniné transfromacija. Jos
pasekoje sistema 1§ anksto perorganizuojama |
termalizuotg biiseng ir uzdavinys sprendziamas biitent
termalizuotame hamiltoniane. Buvo gautos poliaroninés
variacinés lygtys. IS esmés tai yra dviejy tipy lygéiy
sistema:

Cia ¢ yra elektroninés suzadinimo amplitudés, a yra
virpesinio suzadinimo poslinkiai, J yra transformuoto
poliaroninio hamiltoniano tarpmolekulinés saveikos ir
suzadinimo energijos, @ yra virpesiniai daZniai.
Desinéje lygciy pus¢je yra fliuktuojancios grazinancios
jégos, susiejancios bendra elektroning ir virpesing
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sistemas. Tokiy lyg€iy sprendimas greic¢iau veda sistema
1 pusiausvirg biiseng su maziau skaic¢iavimo resursy.

Antras zingsnis, kuris patodulinty modeliavimo
metoda yra taikyti ne variacinj metoda, o taikyti
daugiafononinio atvaizdavimo Heizenbergo lygti. To
pasekoje gaunama baigtiné lygCiy sistema su i§ anksto
nustatytu pageidaujamu tikslumu.

Sios lygtys buvo gautos ir jy bendra forma susiveda j
vieng bendra lygtj aprasancia visa sistemos hierarchija.
Siuo metu vyksta modeliavimo darbai, ir lygéiy
testavimas.

Reiksminiai zodziai: eksitonai, poliaronai, molekuliy
kompleksai.
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Europio savaiminé redukcija fosfatinése matricose

Europium self-reduction in phosphate-based matrices
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The design of visible broadband emission phosphors
is crucial for developing next-generation phosphor-
converted white-light-emitting diodes (pc-WLEDs),
which are considered efficient, green, and energy-saving
light sources. Recent efforts are focused on designing
single-activator =~ phosphors  to  overcome  the
disadvantages of combining phosphors with distinct
emission colors. As one of the most common and highly
efficient activators, the Eu®?' ion possesses broadband
absorption in the UV to blue regions and multicolor
emission. The optical properties of Eu?'-doped
phosphors strongly depend on the local environment of
Eu?" ions. Consequently, the emission of Eu?'-doped
materials can be tuned by the site occupancy engineering,
resulting in the emission maximum from blue to infrared,
while the multiple-site occupancy of Eu?* ions in a single
host favors broadband emission. For this reason, the
structural engineering strategy is often employed to
develop single broadband white-emitting phosphors.
Recently, the broadband Eu?" emission was achieved in
various inorganic matrices such as BasScB3Oo,
Ca3SCzsi3012, Ba3GeO4Br2, KzBaSI‘(PO4)27X(BO3)X, etc.

Different phosphate-based matrices, including the
calcium phosphates family, are widely employed to
prepare lanthanide-activated phosphors. Recent works on
[-Caz(POs)2-type (B-TCP) materials demonstrated the
feasibility of the design of Eu?'-based broadband
phosphors. For instance, a broadband visible emission in
Eu?"-activated S-TCP can be achieved by employing
chemical pressure. The occupation of Eu?" ions in the
crystal lattice and resulting emission can be tuned
through the co-substitution of Ca*" by Y** and Mg>".
Full-spectrum white light emission from Eu?’ ions
occupying 3 inequivalent crystallographic sites was
demonstrated for CagyMg,NaGdo ¢67(PO4)7:Eu**
phosphor. Ultra-broadband emission reaching a FWHM
of 330 nm was realized in CagLiMg;—xAls3(PO4)7:Eu*;
in this case, the Eu?* ions occupied 4 different sites. j3-
TCP is a low-temperature polymorph with 5 inequivalent
Ca sites, allowing multisite doping. The crystal structure
of the high-temperature a-TCP polymorph is more
complicated, containing 18 Ca sites. This structural
feature makes the a-TCP matrix highly attractive for
developing broadband phosphors.

Most commonly, Eu?*-doped materials are
synthesized in a reducing atmosphere; nevertheless,
some specific inorganic matrices allow the stabilization
of the Eu?" oxidation state in the air. Self-reduction
phenomenon is typically observed in materials such as
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borates, silicates, and phosphates. In this light, Ca or Sr
phosphates can also be considered suitable hosts for
observing the self-reduction phenomenon.

In this work, the examples of Eu self-reduction in
phosphate-based matrices are reported. The first case is
the synthesis of Eu?*"-doped alpha-tricalcium phosphate
(a-TCP, a-Ca3(PO4),) via a phase transformation of Eu**-
doped CaHPOs-2H,O. The phase conversion
accompanied by a reduction of Eu*" to Eu** occurred
during the annealing of the starting material in a vacuum.
The optical properties of the obtained a-TCP:Eu’* were
investigated by photoluminescence (PL), thermally
stimulated luminescence, and persistent luminescence
decay measurements. The obtained material exhibited
tunable broadband PL with FWHM values ranging from
87 to 142 nm at room temperature. The PL can be tuned
in terms of emission maximum and FWHM by varying
the excitation wavelength. The broadband emission was
achieved due to the multi-site occurrence of Eu?" ions in
the complex a-TCP matrix. Three types of traps were
determined with activation energy values of 0.80, 0.75,
and 0.68 eV. After irradiation with X-rays, an afterglow
characterizable by a Eu?>" broadband spectrum with a
maximum at around 480 nm can be detected for at least
10 h.

Another example is Eu?"-doped Srs(PO4);Cl powders
with various Eu content synthesized by molten salt
method in air atmosphere using Eu**-doped strontium
phosphate (Sr3(PO4),) as a starting material. The
optimization of synthesis parameters was performed in
terms of temperature, time, precursor-to-flux ratio and Eu
content. The self-reduction of Eu** to Eu?* occurred
during the phase transformation from Sr3(PO4), to
Srs(PO4);CL. The presence of Eu?" ions was clearly
visible from the optical properties of the synthesized
materials. Luminescent properties were investigated by
means of photoluminescence measurements. Excitation
spectra, emission spectra, and decay curves of the
samples were studied. Temperature-dependent PL
measurements were performed as well.
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Antimony selenide (Sb2Ses) is an emerging
photovoltaic material that has drawn significant attention
because of earth abundant and low toxicity chemical
composition, thermodynamically stable phase and
favourable optoelectronic properties for thin film solar
cell application. Despite fast initial development of
Sb,Ses solar cells since 2012, the progress has stagnated
during the past 4-5 years, raising the question whether
fundamental or technological limitations are impeding
further development.

By analysing the solar cell parameters of the state-of-
the-art SbaSes photovoltaic devices, one can notice that
the most deficient parameter is the open-circuit voltage
(Voc). Even for record efficiency SbaoSes solar cells, the
Voc comprises only about 50% of theoretically
achievable value [1]. High Voc deficit is commonly
attributed to a significant nonradiative recombination via
deep defects either at interfaces or in the bulk of the
absorber. Consequently, understanding the
recombination pathways in Sb,Ses thin films and more
importantly reducing the nonradiative recombination is
key to mitigate the high Voc-deficit.

In this work, we addressed the issue of Voc deficit by
applying post-treatment under reactive atmosphere.
Various experimental conditions were tested to find
optimal  post-treatment  parameters  (fig. 1).
Photoluminescence spectroscopy was used as a main tool
to study the post-treatment effect on the radiative
recombination properties of Sb2Ses thin films. Selected
samples were studied using absolute photoluminescence
measurements providing the information about the quasi-
Fermi level splitting and upper limit of Voc.

We found that post-treatment under sulphur-rich
atmosphere resulted in significant reduction of
nonradiative recombination. Samples that were annealed
under optimal conditions and doped with chlorine (CI)
showed almost 20-fold increase in quantum yield. The
calculated quasi-Fermi level splitting reached 560 meV
representing the upper limit for Voc. This value is the
highest Voc reported for Sb,Ses solar cell technology
demonstrating the promising strategy for reduction of
nonradiative recombination in SboSe; material.

While the precise mechanism in reduction of
nonradiative recombination is not well understood, the
reactive annealing under sulphur-rich atmosphere could
be responsible for reduction of detrimental deep defects.
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Fig.1 Normalized photoluminescence intensity as a
function of sulphur incorporation in Sb,Ses thin films.

Recent theoretical study highlighted that selenium
vacancy defects (Vs.) are the most -efficient
recombination centres due to large carrier capture cross-
sections [2]. Therefore, authors stressed that reducing
concentration of Vs, is paramount for increasing Voc.
When Sb,Se; thin films are exposed to sulphur-rich
atmosphere, the formation of point defects where sulphur
occupies selenium position is highly promoted.
According to calculations [3], sulphur substitutional
defects introduce shallow defects with neutral charge
state, thus neutralising deep Vs. defects. Reactive
annealing under  sulphur-containing  atmosphere
therefore provides means of reducing density of Vs, and
increasing radiative recombination and in turn the
performance of Sb,Se; solar cells.

Keywords: thin films, SbSes, open-circuit voltage,
photoluminescence, sulphurisation
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LHCb (Large Hadron Collider beauty) eksperimen-
tas, vykdomas CERN DidZiajame hadrony greitintuve,
yra vienas i§ keturiy pagrindiniy LHC detektoriy, skir-
tas kvarky ir gluony sgveikoms tirti, tiksliai matuoti CP
simetrijos paZeidimus bei ieSkoti naujy daleliy ir fizikos
reiSkiniy uz Standartinio modelio riby [2]. LHCb pasi-
Zymi unikaliu asimetriniu detektoriaus dizainu, optimi-
zuotu b kvarky ir ¢ kvarky turin¢iy hadrony registracijai,
leidZianciu iStirti retus skilimus ir jautriai testuoti kvan-
tinés chromodinamikos (QCD) prognozes. Nuo 2010 m.
surinkti duomenys sudaro keliasdeSimt petabaity, o nau-
joji Run 3 fazé suteikia dar didesn;j tikslumg ir galimybe
atrasti naujus fizikos reiskinius.

Viena reikSmingiausiy LHCb tyrimy krypciy -
egzotiniy hadrony paieSka ir jy struktiros analizé. Dar
2015 m. LHCb atrado pirmuosius pentakvarky kandida-
tus, kurie Zenkliai pakeit¢ musy supratimg apie kvarky
jungimosi mechanizmus ir stiprigja saveika [1]. Sie atra-
dimai sukélé proverZj hadroninés spektroskopijos srityje,
atverdami kelig sudétingesniems teoriniams modeliams,
analizuojantiems penkiy kvarky buseny sandarg bei jy
sgveiky dinamikg. Dabartiniai tyrimai remiasi naujau-
siais Run 2 ir Run 3 duomenimis, leidZianciais tikrin-
ti hipotezes apie molekulinius pentakvarkus, di-kvarky
klasterizacijg bei kitus jungimosi scenarijus.

Lietuvoje Sie tyrimai vykdomi Vilniaus universiteto Fi-
zikos fakulteto ,,LHCb Vilnius“ grupéje, kurig sudaro
jauni tyréjai, doktorantai ir studentai. Grupé speciali-
zuojasi A bariony skilimy analiziy srityje, taikydama
paZangius statistinius metodus ir duomeny analizés tech-
nologijas, kad aptikty naujus pentakvarky kandidatus bei
nustatyty jy savybes. Atliekamos analizés reikalauja ap-
doroti itin didelius duomeny kiekius CERN skaic¢iavimo
infrastruktiiroje, taikant decentralizuotas ,,grid* sistemas
bei optimizuotus jrankius, tokius kaip DaVinci, Gaudi ir
ROOT RDataFrame.

Svarbus ,,LHCb Vilnius“ grupés indélis — tarptautinis
bendradarbiavimas. Grupé glaudZiai dirba su garsiausiais
pasaulio universitetais - MIT, Mancesterio, Heidelbergo
bei kitomis LHCb institucijomis Europoje ir uZ jos riby.

Ne maziau svarbus aspektas — analizés atkuriamumas
(analysis reproducibility) ir Ziniy perdavimas (knowledge
transfer). Siuolaikinéje didelio masto eksperimenty aplin-
koje, kur analizuojami keliy petabaity duomeny rinkiniai,
butina uztikrinti, kad gauti rezultatai bty patikimi ir at-
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eityje lengvai atkuriami. ,,LHCb Vilnius* grupé aktyviai
diegia pazangias skai¢iavimo darbo eigy (workflow) sis-
temas, pagrjstas ,,Snakemake® ir konteinerizuotomis ana-
lizeés aplinkomis, kurios leidZia efektyviai dokumentuoti,
dalintis ir atkurti analizés Zingsnius. Tokie sprendimai
uztikrina ne tik skaidruma, bet ir sklandy naujy tyréjy
jtraukima j sudétingas analizes.

Atvirosios prieigos (Open Science) principai yra svarbi
Lietuvos veiklos LHCb dalis. Grupés nariai aktyviai pri-
sidéjo prie LHCb Run 1 atviryjy duomeny publikavimo
CERN portale, rengdami duomeny rinkinius, demonstra-
cines analizes ir mokymo priemones, skirtas tiek studen-
tams, tiek tyréjams. Si veikla padidina LHCb duomeny
panaudojimo galimybes visame pasaulyje, stiprina Ziniy
sklaida ir leidZia kurti naujus mokymo metodus. Be to,
organizuojami kursai, vasaros mokyklos ir praktinés dirb-
tuvés, skirtos studentams bei jauniems mokslininkams,
taip skatinant Lietuvos daleliy fizikos bendruomenés au-
gima.

Apibendrinant, ,,LHCb Vilnius* grupé ne tik prisideda
prie reikSmingy atradimy, tokiy kaip pentakvarky paies-
ka ir rety bariony skilimy analizé, bet ir aktyviai diegia
naujus analizés metodus, stiprina duomeny atviruma, ku-
ria pazangias mokymo priemones ir palaiko Ziniy perda-
vimg tarp karty bei institucijy. Tokia veikla ne tik di-
dina Lietuvos matomumg tarptautinéje fundamentaliyjy
tyrimy bendruomengje, bet ir prisideda prie naujos kar-
tos mokslininky ugdymo, gebanciy spresti sudétingiausias
Siuolaikinés daleliy fizikos problemas.

ReiksSminiai ZodZiai: CERN, LHCD, daleliy fizika, hadro-
niné spektroskopija, pentakvarkai, detektoriai
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Typically, a subwavelength resonator, is designed to
interact with incident electromagnetic (EM) waves in a
controlled manner by scattering, absorbing, or redirecting
light based on its geometry, arrangement, and material
composition [1]. The cumulative effect of many such
interactions of resonators with EM waves determines the
overall response of a photonic device. Therefore,
understanding of the EM response of a single resonator
is essential for engineering and achieving desired
macroscopic functionalities such as cloaking via anapole
state, anomalous reflection, perfect absorption, and
wavefront shaping [2]. Crucially, the EM response of a
single resonator encapsulates the resonant modes
supported by such as electric and magnetic dipoles,
quadrupoles, or even higher-order multipoles [3].
Although the resonant characteristics of a resonator are
primarily determined by its shape and inherent geometry
[4], a surrounding photonic environment such as
embedding apertures or nearby structural features
influence significantly the overall resonance behavior
[3].

In this work we developed a concentric disk- and
ring-shaped planar sub-wavelength size resonator with
inter-bridges surrounded with square and circular
apertures of a free-standing thin metal film. The
resonator was designed to exhibit a transparency at the
resonant frequency of about 0.35 THz. The samples were
fabricated of stainless-steel film by using a mask-less
direct laser ablation (DLA) technology which allowed for
precise control of dimensions on thin metal films. A
VNA system from Rodhe & Schwarz with several
frequency extenders controlled by a ZVA 24 VNA, the
first in the range 220-325 GHz and the second from 325
to 500 GHz, was used to measure transmission spectra of
a single resonator. Measured transmission spectra
revealed that the resonance peak of a resonator was at the
frequency of 0.35 THz possessing the linewidth at
fullwidth-half maxima (FWHM) of about 40 GHz.
Change in the transmission amplitude and the resonance
peak position were found for the resonator embedded
either in a square or in a circular aperture of free-standing
metal film. Transmission spectra of the sub-wavelength
resonator was measured in a far-field by introduction of
a new approach which allowed to mitigate the diffraction
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induced artifacts of the sample, the size of which was
substantially smaller than the wavelength.
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Figure 1. Transmission spectrum of a single resonator
obtained by numerical simulations (black) and
experimental measurements (red). Insets demonstrate the
E-field distribution for incident beam polarized along X-
axis of a single resonator embedded in a square aperture
of metal frame at the resonance frequency of 0.36 THz.
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Anomali difuzija (AD) apibréziama kaip netiesinis
vidutinio kvadratinio nuokrypio augimas laikui bégant.
Daznai AD aprasymui modifikuojama Fokkerio—Planko
lygtis, jvedant trupmenines i§vestines [1]. Siy modeliy
trikumas yra tas, kad trupmeniniy iSvestiniy ar kity
modifikacijy taikymas daznai néra siejamas su aiskiu
fizikiniu mechanizmu.

Dél to pastaruoju metu didé¢ja susidoméjimas
modeliais, kuriuose AD atsiranda naturaliai —
pavyzdziui, dél difuzijos koeficiento priklausomybés
nuo temperatiiros. Vienas 1§ tokiy modeliy yra
heterogeninés difuzijos procesas (HDP), apraSantis
difuzija nehomogeninéje aplinkoje. Parodyta, kad
daleliy judéjimas perslopintoje terpéje gali buti
sékmingai aprasytas HDP modeliu ir pasiZymi anomalia
difuzija [2].

ISsamiis HDP tyrimai, taip pat jy teorinés ir
eksperimentinés taikymo galimybés kompleksinése bei
biologinése sistemose, vykdomi Ralfo Metzlerio tyrimy
grupéje Potsdamo universitete. Si grupé aktyviai
bendradarbiauja su kitais tarptautiniais partneriais [3].
Daleliy judéjimas perslopintoje aplinkoje taip pat gali
biiti modeliuojamas kaip Ornsteino—Ulenbeko procesas
O-U(t), kurio parametrai kinta laike [4,5]. Sis modelis
buvo taikytas analizuojant temperatiiros ir trinties
fluktuacijas harmoninio potencialo viduje [4], o
rezultatai atskleidé specifinius laipsninius désnius,
tokius kaip 1/f triukSmas ir stacionarus laipsninis
skirstinys [2,5].

Straipsnyje [4] buvo parodyta, kad dalelés judéjima,
veikiant harmoniniam potencialui, V(x) = k x°, galima
aprasyti stochastiniy lygc¢iy sistema.

1 -
dx, = -~ (x —x)dt + 1/ZD,v.th(l), o
dD, = %(D —D)dt + o V2DdW,®.

Cia ¥ yra dalelés vidutinis nuokrypis nuo potencialo
minimumo, o x — dalelés fluktuacijos apie ta vidutinj
nuokrypi. 7, = y / k yra dalelés pozicijos koreliacijos
trukme, kur p — trinties koeficientas, o k& — kaip ir
anksciau, potencialo stiprumas. W(t) = d&/dt — tai
Vynerio procesas, kur £(#) yra baltasis triukSmas, t. y.
atsitiktinis ~ skaicCius, pasiskirstes pagal  Gauso
(normalyjj) skirstinj N(0,1). D(t) — laike atsitiktinai
kintantis difuzijos koeficientas, kurio kitimas apraSomas
apatine lygCiy sistemos stochastine diferencialine
lygtimi. D — vidutiné difuzijos koeficiento verté, zp —
difuzijos fluktuacijy koreliacijos trukmeé, o ¢ — difuzijos
koeficiento fluktuacijy amplitude.
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Tam tikru atveju, kai dalelé néra veikiama iSorinio
potencialo, jos judéjimas apraSomas stochastiniy
diferencialiniy lygciy sistema:

dx, = — (x — £)D,dt + /2D, dW,”,

_ ®))
dD, == (D — D)dt + ¢ V2Ddw,?.
Tp t

Svarbu atkreipti démesj, kad (2) lygciy sistemos
virSutinéje lygtyje dreifo narys papildomai priklauso
nuo difuzijos koeficiento, o pozicijos koreliacijos
trukmé priklauso tik nuo aplinkos klampos (z. = 1/y).

Difuzijos koeficiento stochastiniam kitimui aprasyti
dazniausiai naudojamas OrnSteino—Ulenbeko proceso
modulio kvadratas. Tam tikslui taip pat taikomas CIR
(Cox—Ingersoll-Ross) procesas [4]. Mes parodéme, kad
Sie modeliai yra  ekvivalentis.  Skaitmeninio
modeliavimo rezultatai rodo, kad modelis, apraSytas (1)
lygciy sistema, gali relaksuoti tiek i Gauso, tiek i
Laplaso tikimybés tankio skirstinj [4]. Atlikdami
analitines aproksimacijas patvirtinome, kad tai i$ tiesy
vyksta, ir nustatéme tikslias salygas, kada susidaro
Gauso, o kada — Laplaso skirstiniai.

Modeliui, aprasytam (1) lygiy sistema, momentai
buvo tiksliai apskaiCiuoti analitiskai. Tuo tarpu kitam
modeliui, aprasytam (2) lygéiy sistema, buvo nustatytos
tik stacionarios momenty vertés [1]. Taikydami
alternatyvy metoda [2,3], nustatéme tikslig $iy momenty
priklausomybe nuo laiko.

Tikimés, kad gauti rezultatai prisidés prie gilesnio
difuzijos procesy nehomogeningje aplinkoje supratimo.

ReikSminiai ZodZiai: harmoninis potencialas, laike
kintantis difuzijos koeficientas, statistiné fizika, Fokerio
ir Planko lygtis, stacionarus tikimybés tankio skirstinys
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Optical metasurfaces are poised to transform
biophotonics by replacing bulky conventional
components with compact, on-chip solutions [1].

However, realizing fully integrated devices requires the
direct, monolithic integration of metasurfaces with
optoelectronic components, a process often hampered by
fabrication challenges. This is particularly true for
applications like high-contrast microscopy and surface
plasmon resonance (SPR) sensing, which demand
efficient, high-angle beam steering that is difficult to
achieve with standard designs.

We present a versatile platform based on
monolithically integrated GaAs metagratings on bottom-
emitting, oxide-confined vertical-cavity surface-emitting
lasers (VCSELSs) lasing at A =984 nm [2]. To achieve the
required high-angle deflection, we developed an
unconventional metagrating design where a key
constraint was to keep all etched trenches of equal width.
This approach completely circumvents aspect-ratio
dependent etching (ARDE) issues, a notorious problem
in monolithic fabrication that deteriorates performance,
thereby enabling high-fidelity structures with exceptional
efficiency. By arranging these gratings into a novel,
offset-axicon-based  configuration, the inherently
divergent Gaussian emission from the VCSEL is
transformed into a quasi-collimated, fan-shaped beam—
collimated out-of-plane while maintaining Gaussian
divergence in-plane.

This on-chip illumination source was first applied to
high-contrast microscopy. We demonstrated off-axis
emission centered at 63° in glass with over 70% relative
deflection efficiency, enabling on-chip Total Internal
Reflection (TIR) and Dark-Field (DF) illumination
without conventional high-NA objectives. The generated
illumination area is long and narrow, making it suitable
for targeted observation within microfluidic channels. By
integrating an array of VCSELs with distinct metagrating
designs on a single chip, we demonstrated rapid,
electronic switching between DF and TIR imaging
modes for observing Au nanoparticles and live human
endothelial cells.

Second, we adapted this technology to create an
essentially flat surface plasmon resonance (SPR)
biosensor for label-free biomolecular analysis in the
well-known Kretschmann configuration [3]. The
metalaser is bonded to a glass slide, and its fan-shaped
emission is directed towards a 50 nm thick gold film that
interfaces  with a  sample  delivered via
polydimethylsiloxane (PDMS) microfluidic channels.
The reflected light, carrying the SPR signature, is
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internally reflected to the top of the chip where a periodic
array of gold lines acts as a discrete outcoupler, allowing
the spatial intensity profile to be captured by a standard
camera. This architecture generates the required fan of
light for angle-resolved measurements directly on-chip,
completely eliminating the need for bulky prisms and
external coupling optics.

The SPR system demonstrated a bulk sensitivity of
90.45°/RIU and achieved a refractive index resolution of
4.9-10°° RIU after filtering noise from the fluidic pump.
As a proof-of-concept for diagnostics, the sensor
performed multiplexed detection of microRNA-122
(miR-122), a known circulating biomarker for drug-
induced liver injury. The assay achieved a limit of
detection (LoD) of 0.1 nM via direct hybridization of the
target to surface-immobilized DNA probes and an
enhanced LoD of 0.02 nM using a signal amplification
step with antibodies selective for RNA-DNA duplexes.

In conclusion, our work establishes a robust and
scalable platform that integrates coherent light sources
with advanced beam-shaping metasurfaces. By
demonstrating high performance in both advanced
microscopy and sensitive biosensing, this technology
paves the way for fully integrated, low-cost, and portable
biophotonic  systems suitable for lab-on-a-chip
diagnostics and point-of-care applications.

Keywords: VCSEL, metagrating, nanofabrication,
metasurface, microscopy, biosensing, biophotonics.
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Netiesiniy X-bangy jtaka atbulinés bangos Sviesos parametriniam osciliatoriui kaupinamam
subnanosekundiniais lazeriniais impulsais

Influence of nonlinear X-waves on backward-wave optical parametric oscillator pumped by
subnanosecond laser pulses

Viktorija Tamuliené, Tomas Latvys, Jonas Banys, Vygandas Jarutis, Julius Vengelis
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Subnanosekundiniai (300 ps — 1 ns trukmés) $viesos
impulsai generuojami kompaktisky mikrolazeriy taikomi
jvairiose srityse, nereikalaujanCiose didelés laikinés
(tokios kaip femtosekundiniy lazeriy) dazninés
(tokios kaip nanosekundiniy impulsy) skyros. Sviesos
parametriné generacija leidzia keisti tokiy impulsy
bangos ilgj, taCiau Siam procesui startuojant nuo
kvantiniy triuk§my [1], generuojamy pluosty ir impulsy
kokybé biing prasta. Atbulinés bangos §viesos
parametrinis  osciliatorius (ABSPO), pirma kartg
pademonstruotas [2] darbe  pikosekundiniams
impulsams, o [3] darbe subnanosekundiniams
impulsams, leidzia Zenkliai pagerinti generuojamy
$viesos impulsiniy pluosty kokybe. Siame darbe mes
teoriskai modeliuojame subnanosekundinj ABSPO ir
parodome, kad jame formuojasi netiesinés X-bangos [4].

Netiesinés X-bangos natiiraliai formuojasi vykstant
$viesos parametrinei sgveikai. Jos paklista dispersiniam
sarysiui, reiSkianc¢iam, kad kiekvieno banga sudarancio
bangos vektoriaus iSilginis komponentas sklinda tuo
paciu grei¢iu — X-bangos grei¢iu. X-bangos greitis gali
virSyti §viesos greitj, o taip pat biiti neigiamas. Siame
darbe nagrin¢jome du mikrolazerio kaupinimo atvejus:
pagrindinés harmonikos (A=1064 nm) ir antrosios
harmonikos (A=532 nm). Impulsy trukmés atitinkamai
buvo 520 ps ir 450 ps. Parodome, kad abiem atvejais X-
bangos sklinda greiCiais mazesniais uz Sviesos greit],
ta¢iau jy Zenklai skiriasi: kaupinant pagrindine
harmonika periodiskai poliuota netiesinj PPKTP kristala
(periodas A=427 nm), X-bangos greitis neigiamas.

Ankstesniuose darbuose taip pat buvo modeliuojama
ABSPO generuojamy priekinés ir atbulinés bangy
dinamika, taciau jie nagrinéjo vienmatj modelj, jskaitantj
tik laikinj kitima. Tuo tarpu Siame darbe modelis
prapleCiamas j trimatg erdve, jskaitancig Sviesos pluosto
skirstinj erdvéje. Skaitmeninis modeliavimas leidzia taip
pat ,paziuréti‘, kaip bangos kinta kristalo viduje.
Modeliavimais buvo patvirtinta teoriné¢ iSvada, kad
kaupinimo pagrindine harmonika atveju X-bangos greitis
neigiamas, tai yra stebimas judéjimas prieSinga faziniam
greiciui kryptimi. Taip pat buvo suskaiciuoti sugeneruoty
priekines ir atbulinés bangy erdviniai-laikiniai skirstiniai,
lair 1b pav. Dél netiesiniy X-bangy formavimosi pluosto
sandara tam tikrais laiko momentais biina kiiging, lc
pav., nors, suintegravus pagal laika (taip pat matuojant
eksperimente) kiiginés sandaros nesimato, 1d pav.
Kiginiy bangy susidarymas lemia tai, kad sugeneruoty
bangy smailinis intensyvumas virsija pradinj kaupinimo
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intensyvuma, o tai gali lemti kristalo lazerio indukuoto
pazeidimo slenks¢io sumazéjima.
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1 pav. Sumodeliuoti priekinés (a) ir atbulinés (b) bangy
erdviniai-laikiniai skirstiniai. Atbulinés bangos erdvinis
skirstinys laiko momentu /=1460 ps (c) ir suintegruotas
pagal laikg pluostas (d). AH kaupinimas, kaupinimo
energija £=0,1 mJ.

Reiksminiai  ZodZiai: atbulinés bangos sviesos
parametrinis osciliatorius, subnanosekundiniai lazerio
impulsai, netiesinés X-bangos.
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Didelio pasikartojimo daZnio ir didelés vidutinés galios parametrinis Sviesos stiprintuvas
artimojoje infraraudonojoje spektro srityje

High repetition rate and high average power optical parametric amplifier in the near-infrared
spectral range
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WVilniaus Universitetas, Lazeriniy Tyrimy Centras, Saulétekio a. 10, LT-10223 Vilnius
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Didelio impulsy pasikartojimo daznio (40—100 MHz)
parametriniai ~ §viesos stiprintuvai  (PSS) leidzia
reikSmingai pagerinti signalo ir triukSmo santykj bei
padidinti duomeny surinkimo greitj [1]. Tai yra ypac
aktualu taikymams, apimantiems ultrasparciaja laiko
skyros spektroskopija, didelés spartos daugiaspektrinj
vaizdinimg bei netiesing mikroskopija [2,3]. Vis délto
praktikoje tokiy optiniy Sviesos stiprintuvy, kaupinamy
femtosekundiniais Yb osciliatoriais, realizavimas
susiduria su esminiu ribojimu — itin Zema osciliatoriaus
impulsy energija, apribota dideliu impulsy pasikartojimo
dazniu bei zema vidutine galia. Visgi, pastaraisiais
metais sukurti didelés vidutinés galios ir didelio
pasikartojimo  daznio femtosekundiniai lazeriniai
stiprintuvai, pagristi Cirpuoty impulsy stiprinimu Yb
jonais legiruotuose strypo tipo fotoniniy kristaly
Sviesolaidziuose, leidzia padidinti impulso i§vadine galia
daugiau nei 10 karty ir iSlaikyti osciliatoriaus
pasikartojimo daznj [4]. Naujos kartos didelés galios ir
didelio pasikartojimo daznio femtosekundinés sistemos
atveria naujas galimybes kuriant derinamo daZznio
parametrinius $viesos stiprintuvus.

Siame darbe pristatome didelio pasikartojimo daznio
(76 MHz), didelés vidutinés galios femtosekunding
parametring Sviesos stiprintuvo sistema, kaupinama
femtosekundine lazerine sistema, pagrista hibridinio
stiprinimo metodu Yb legiruotame strypo tipo
$viesolaidiniame stiprintuve. PSS sudarytas i§ dviejy
stiprinimo pakopy li¢io triborato (LBO) kristaluose,
kaupinamuose 30 W antrosios harmonikos impulsais.
Superkontinuumo  uzkrato signalas  generuojamas
tiriniame nelegiruotame kalio gadolinio volframato
(KGW) kristale ir dengia spektrine sritj nuo 670 nm iki
1,2 pm. Sukurta sistema pasizymi placiu bangos ilgio
derinimo diapazonu — nuo 675 nm iki 2,2 um; suspaudus
impulsus, signalinés bangos trukmé yra trumpesné nei 70
fs, o Salutinés bangos — trumpesné nei 100 fs. Sistemos
iSvadiné galia virSija 11 W, kas yra didziausia iki $iol
uzfiksuota verté tarp femtosekundiniy PSS, veikiangiy
itin dideliu — 76 MHz — pasikartojimo dazniu. Sistema
taip pat pasizymi puikiu galios stabilumu — apie ~1 %
RMS tiek signalinei, tiek Salutinei bangoms, bei itin
mazu santykiniu intensyvumo triuk§mu (RIN) visame
300 Hz — 40 MHz dazniy diapazone.
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Reiksminiai ZodZiai: parametrinis Sviesos stiprinimas,
superkontinuumo generacija, S$viesolaidinis lazerinis
stiprintuvas.
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Vienalyté auksStos energijos impulsy antriné spiida stiklo ploksteléje iki 1,5 optinio ciklo

Homogeneous high energy pulse post-compression in a single thin plate to 1.5 optical cycles

Gaudenis Jansonas!, Dominykas Karvelis!, Pija Gadonaité!, Ariinas Varanavic¢ius'
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Impulsy antriné sptida S§iuo metu yra labai populiarus
ir naudingas jrankis padedantis apeiti optiniy stiprintuvy
spektrinés juostos ribojimus [1]. Metodas susideda i$
netiesinés spektro plocio plétros dél fazés moduliavimosi
ir pakartotinés tiesinés dispersijos nulemtos impulso
spidos. Siose tezése mes pranesame apie savo naujausius
bandymus pasinaudoti antrine impulso spiida perzengiant
optinio parametrinio faziskai moduliuoty impulsy
stiprinimo [2] sistemos ribas. Pradiné sistema 200 Hz
pasikartojimo dazniu generuoja 5 mJ energijos ir 7,7 fs
trukmés impulsus su vienalyCiu energijos tankio
skirstiniu. Erdvéje vienoda netiesiné spektro plétra buvo
pasiekta atvaizduojant paskutinéje stiprinimo pakopoje
suformuota plokscios vir§inés pluosta § 1 mm storio
lydyto kvarco plokstele vakuume (pagrindinés detalés
iliustruotos 1 pav.).

1 pav. Principiné netiesinés spektro plétros iliustracija.

Impulso spiidai vakuume buvo naudotos pleisto formos
prizmiy ir dispersija kompensuojanciy veidrodziy poros.
Charakterizavome galutinio bangy paketo erdvéspektrinj
skirstinj, optimizavome pluosto fokusavimo kokybe su
deformuojamu veidrodziu, pastatytu prie§ stiklo
plokstelg, ir pritaikéme paprasta skaitinj netiesinio
sklidimo modelj siekiant atkartoti iSmatuotas spektrines
savybes.

Keiciant plokstelés pozicija sgsmaukos atzvilgiu
stebéjome kintancig spektro plétra, kuri sieké 2,75 karto.
ISmatuoti spektrai buvo gerai atkartoti modelio.
Pagrindiniai impulso splidos rezultatai pateikti 2 pav.
Buvo pasiektas dviejy karty impulso sutrumpéjimas iki
3,8 fs, o tai atitinka 1,5 elektrinio lauko susvyravimo.
Santykiné smailiné galia spektru riboto impulso atzvilgiu
sumazejo nuo 100 % iki 64 %. Finalinis impulsas buvo
gerai numatytas skaitinio modelio. Buvo pasiektas geras
erdvinis-spektrinis vienalytiSkumas, kuris deél Sviesos
saviveikos sumazé¢jo nuo 99,5% iki 97,1 %.
Deformuojamo veidrodzio pagalba buvo pasiektas 0,88
Strelio santykis nepaisant bangos fronto iskraipymus
kuriancios netiesinés sgveikos. Antrinés sptidos sistemos
iS¢jime buvo pamatuota 2,09 mJ impulso energijair47 %
schemos  pralaidumas. Pastarasis buvo ribotas
aplinkybiniy tiesiniy nuostoliy ir galéty biti pakeltas iki
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70 %-85 % naudojant skaidrinancias dangas,
dielektrinius spindulio lankstymo veidrodzius ir
perprojektuojant opting schemg su maziau elementy. Visi
apraSyti rezultatai yra detaliau aptarti iSankstinéje
publikacijos versijoje [3].

1a) Spektro ir fazés matavimai b) Impulso matavimai
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2 pav. Pagrindiniai eksperimentiniai rezultatai prie§ ir
po impulso antrinés spiidos. a) - i§matuoti spektrai ir
galutiné spektriné fazé. b) — iSmatuoti impulsai su
skliausteliuose pazyméta impulso trukme pusés
smailinés galios aukstyje.

Apibendrinant, buvo parodytas 2 karty impulso
sutrumpinimas iki 3,8 fs trukmés, atitinkancios 1,5
optinio ciklo. Toks trumpas impulsas yra labai naudingas
stipraus lauko fizikos taikyme efektyviai generuojant
izoliuotus atosekundinius impulsus [4]. Miisy Ziniomis,
impulsy antring spiida vienoje plonoje stiklo ploksteléje
iki maziau nei 4 fs trukmés pademonstravome pirma
karta 5 mJ energijos lygio plokscios virsiinés pluosto
formos rezime. Buvo parodyta sékminga deformuojamo
veidrodzio fokusavimo kokybés korekcija net stipraus
netiesinio proceso aplinkoje. Paprastas netiesinio
sklidimo skaitinis modelis gerai atkartojo eksperimenty
rezultatus. Naudota laisvos erdvés architekttira suteikia
patogy sistemos dydzio proporcinguma augant smailinei
galiai. Tai implikuoja galimybe pritaikyti aprasyty
eksperimenty rezultatus kuriant dzauliy energijos lygio
keliy optiniy cikly lazerines sistemas.

ReikSminiai ZodZiai: netiesiné optika, keliy optiniy
cikly impulsai, optinis parametrinis faziskai moduliuoty
impulsy stiprinimas.
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BODIPY molekuliniy jutikliy kiirimas naudojant skai¢iuojamosios chemijos modelius

Design of BODIPY molecular sensors by means of computational models
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Boro dipirometeno (BODIPY) dariniai yra Sviesai
jautrios molekulés, tyrinéjamos sickiant panaudoti jas
kaip mikroskopinius cheminés ar biologinés terpés
parametry (klampos, temperatiiros ar poliSkumo)
jutiklius. Dél galimy dariniy ir matuojamos terpés
jvairovés, eksperimentinis molekuliy sintezés ir
matavimo ciklas néra efektyvus atrenkant darinius su
geriausiomis savybémis. Jungiant matavimus su
molekulés optinj suzadinimg aprasan¢iu kvantinés
chemijos modeliu [1], tampa jmanoma prognozuoti ir
sintetinti jutiklius su pageidaujamomis savybémis, pvz.,
placiu jautrumo klampai diapazonu, biologiniams
taikymams tinkamu fluorescencijos bangos ilgiu ar
papildomu jautrumu temperatarai [2].

Visgi norint nagrinéti BODIPY dariniy vyksmus po
optinio suzadinimo kitose terpése, pvz., poliniuose
tirpiklivose ar lastelés membranoje [3], reikia
sudétingesniy teoriniy modeliy, tiesiogiai jskaitanciy ir
pacios terpés molekuling struktirg. Kombinuoti
molekuliy dinamikos ir kvantinés mechanikos modeliai
suteikia galimybe tinkamai jvertinti tiriamo jutiklio
jautruma poliSkumui [4] ar jo tendencija selektyviai
kauptis lastelés membranoje [5]. Siuo atveju vienu i3

pagrindiniy  i§8tkiy tampa skaiiavimy resursai,
reikalingi modeliuoti pakankamg kiekj  tirpiklj
sudaran¢iy molekuliy ir jy atomy terpéje aplink
molekulinj jutikl;.

Pristatomi tyrimai i§ dalies finansuoti Lietuvos
mokslo tarybos (S-MIP-23-48). Skai¢iavimams buvo
naudotas Vilniaus universiteto auksto naSumo super-
kompiuteris ,,VU HPC* Fizikos fakulteto dalyje.
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1 pav. BODIPY-PM jutiklio (virSuje) jsitvirtinimo
lipidinéje membranoje simuliacijos naudojant molekuliy
dinamikg rezultatai [5]

Reiksminiai zodziai: BODIPY jutikliai, elektroninés
energijos biisenos, molekulinés terpés modeliai, tankio
funkcionalo teorija, molekuliy dinamika.
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Cholino lizinato ir vandens miSiniy tarpmolekulinés struktiiros tyrimas BMR ir molekuliy
dinamikos / kvantinés mechanikos metodais

Intermolecular organization in aqueous mixtures of choline lysinate studied by NMR and
molecular dynamics / quantum mechanics

Einaras Sipavi¢ius', Lukas Mikalauskas', Vytautas Klimavi¢ius!, Kestutis Aidas'
Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Saulétekio al. 9, LT-10222 Vilnius
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Treciosios kartos joniniai skysciai (JS) yra Zemesnéje
nei 100 °C temperatiiroje besilydancios, i§ jony
sudarytos, biosuderinamos ir biologiskai skaidzios
medziagos. I§ cholino katijono ir aminorigs§¢iy anijono
sudarytos druskos (ChoAA) yra tarp labiausiai
tyrinéjamy treciosios kartos JS. Jy pridéjimas j vandening
terpe smarkiai padidina kai kuriy vaisty (pavyzdZziui,
glibenklamido [1]) ir makromolekuliy (pavyzdziui,
biomaséje esancio lignino [2]) tirpuma vandenyje.
Tirpinimo  mechanizmas  glaudziai  susijes  su
tarpmolekuline struktira, kuri ChoAA ir vandens
miSiniuose yra sudétinga, pasizyminti nanosegregacija
(skirtingo poliskumo nanodomeny atsiskyrimu) [3].
Sistemy morfologija apsprendzia katijono ir anijono
funkcinés grupés bei jy tarpusavio saveikos.

Cholino lizinato (ChoLys) ir vandens miSiniy
struktiros aprasymui kitos mokslinés grupés yra
taikiusios neutrony ir Rentgeno spinduliy difrakcijos
eksperimentus, derinamus su molekulinés dinamikos
simuliacijomis [2, 4], bet gaunami priestaringi rezultatai.
Miisy tyrimo [5] strategija sudaryta i$ trijy dedamyjy: 1)
molekulinés dinamikos (MD) simuliacijy, kurios suteikia
struktiiring ir dinaming informacija apie miSinius; 2)
kvantinés mechanikos / molekulinés mechanikos
(KM/MM) skai¢iavimy, kurie atliekami naudojant MD
simuliacijy  konfigliracijas, kvantinés mechanikos
lygtimis traktuojant tik artimiausig aplinkg aplink
pasirinktg centring dalele — tokiu biidu gaunamos
branduoliy ekranavimo konstantos; 3) branduoliy
magnetinio  rezonanso  (BMR)  spektroskopijos
matavimy, kurie leidzia validuoti MD simuliacijomis
gaunamus  difuzijos  koeficientus ir KM/MM
skai¢iavimais gaunamas ekranavimo konstantas.

Atlike MD simuliacijas SeSioms skirtingos sudéties
ChoLys:vanduo sistemoms (nuo joninio skys¢io molinés
dalies x5 = 2,5-107* iki y;s = 0,50) apskai¢iavome
radialinio pasiskirstymo funkcijos tarp cholino N1, O2,
Cm, lizinato Oc, Na, Ne¢ ir vandens deguonies atomo Ow
pory (1 pav.). Visos funkcinés grupés dalyvauja
vandeniliniy ry$iy tinkle, kuriame dominuoja Ow atomai
labiau praskiestose sistemose ir Oc — daugiau JS
praturtintose sistemose, o cholino teigiamai jkrautos
NMes* tokiose sistemose kei¢ia vandenilinius ry$ius j
elektrostatinio ir dispersinio tipo sgveikas.

Agregacijos analizés bidu, ty. skai¢iuodami
tikimybiy P(n) skirstinius, kad vanduo, polinés jony
dalys ir nepolinés jony dalys sudarys klasterius i§ n
daleliy, jsitikinome, jog esant yjs = 0,30 vyrauja jony
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tinklas su mazais vandens klasteriais, kuris pereina i
vandens molekuliy tinklg su jony nanodomenais ties
Xs = 0,10 Apskaiciuoti  difuzijos koeficientai
(kokybigkai gerai derantys su 'H BMR matavimy
rezultatais) peréjimo tarp dviejy mezoskopiniy rezimy
ribg patikslino iki mazdaug y;s = 0,11.

Galiausiai, atlik¢ 100 KM/MM skaiciavimy serijas ir
atskiry konfigiiracijy rezultatus suvidurking,
apskai¢iavome 'H BMR ekranavimo konstantas H1, H2,
Ho, He ir vandens Hw protonams. Ha ir Hw ekranavimo
konstantos kokybiskai ir kiekybiskai gerai atitiko
eksperimentinius spektrus, irodant, jog Hw protonai
dalyvauja greitoje protony apykaitoje su cholino —OH ir
lizinato —NH, grupémis. Taip pat kokybiskai tikslius
rezultatus gavome H1 ir H2 protonams. Sie atitikimai
validavo atliktas simuliacijas ir gautus struktiirinius
sistemy rezultatus.

Padékas iSreiskiame ,,HPC Saulétekis® uz suteiktus
skai¢iavimo resursus ir Lietuvos mokslo tarybai uz
suteiktg finansavimg (projekto nr. S-MIP-22-74).
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1 pav. Cholino lizinato joninio skys¢io cheminé
struktiira ir svarbiausi atomy Zymenys.

Reiksminiai ZodzZiai: joniniai skysciai, branduoliy
magnetinis rezonansas, molekuliy dinamika, kvantiné
mechanika.
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Ar fluorescencijos slopinimo kinetika yra veiksminga priemoné analizuoti fluorescencijos
gesinimo Kkilme ir van der Valso saveikos pasireiskima?

Is fluorescence decay Kkinetics an effective tool to analyze the origin of fluorescence quenching
and the manifestation of van der Waals interaction?

Ivan Halimski', Paulius Rindzevi¢ius'?, Jelizaveta Fedotova'?, Simona Streckaité!, Martynas Talaikis!, Andrej
Dementjev!, Andrius Gelzinis!*, Bruno Robert?, Patrizia Lamberti’, Darius Abramavicius’, Leonas Valkunas', Maksim
Shundalau®®, Renata Karpicz!, Jevgenij Chmeliov!?

!Center for Physical Sciences and Technology, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, Lithuania
Faculty of Physics, Vilnius University, Saulétekio al. 9, LT-10222 Vilnius, Lithuania
3Institute of Chemical Physics, Faculty of Physics, Vilnius University, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, Lithuania
“Institute of Integrative Biology of the Cell, Paris-Saclay University, 1 Av. de la Terrasse Batiment 21, 91190 Gif-sur-
Yvette, France
SDepartment of Information and Electrical Engineering and Applied Mathematics, University of Salerno, via Giovanni
Paolo II 132, 84084 Fisciano, Italy
®Faculty of Physics, University of Warsaw, ul. Pasteura 5, 02-093 Warsaw, Poland
ivan.halimski@ftmc.lt

Fluorescence (FL) concentration quenching (CQ) is a we applied a model of single donor, surrounded by
phenomenon when FL quantum yield (QY) decreases infinite number of acceptors, and described CQ picture in
upon increase of molecular concentration of fluorophore. terms of Forster resonant energy transfer (FRET) from
In principle, CQ can be attributed to any phenomenon molecular monomers to H-aggregates.
leading to QY decrease [1]. However, most often CQ CQ in TS thin films can be well-described with both
occurs either due to energy transfer from fluorophore to FL spectra and kinetics. It occurs due to morphology
some kind of excitation trap [2], where excitation is lost, changes from pure monomeric to aggregated, where
or due to changes in the sample’s morphology with the aggregates, in contrast to phthalocyanines case, are the
increase of concentration [3]. CQ results in the loss of only FL species. To analyze this smooth transition, we
energy, and that is why for practical purposes it has to be applied global analysis via non-negative matrix
controlled and limited. factorization and showed, that each particular FL decay

Van der Waals (vdW) interaction nowadays plays a can be presented as weighting sum of contributions of TS
crucial role in optoelectronic and photonic applications, aggregates and crystals.
when two compounds in a vdW heterostructure exhibit The manifestation of vdW interaction between RSV
modified properties. For example, FL properties of trans- and hBN cannot be described with FL decay kinetics due
stilbene and porphyrin are modified upon vdW to very weak interaction, while only subtle changes are
interaction with two-dimensional hexagonal boron observed in a stronger complex of TS and hBN. Most
nitride [4,5]. likely, these changes occur due to changes in TS crystal

Therefore, it is important to understand what morphology when it interacts with hBN.
experimental techniques in what cases would be the most In case of TPP/hBN vdW complex, FL kinetics is one
effective tool to study particular system. Steady-state FL of the most effective tools to study complex. On the one
spectroscopy is the most popular technique, however in hand, FL decay demonstrates reduced CQ with respect to
some cases FL decay kinetics can provide even more pure TPP, on the other hand, it is possible to observe
useful information. FRET from TPP monomers to J-aggregates.

In this work we provide deep analysis of FL decay Acknowledgments. This work was supported by the
kinetics applied to study CQ in high concentrated Horizon Europe FLORIN project (No. 101086142) and
solutions of free-base and zinc-phthalocyanine (TTBPc the Research Council of Lithuania (Grant No. S-MIP-23-

and ZnTTBPc), CQ in spin-coated frans-stilbene films,
: . . ) . 70).

manifestation of vdW interaction between trans-stilbene o

(TS) and 2D hexagonal boron nitride (hBN), frans- ' Keywords.' ﬂuorescenc?, kinetics, hexagot?al boron

resveratrol (RSV) and hBN and, finally, we analyze both nitride, porphyrin, trans-stilbene, phthalocyanine.
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CQ in phthalocyanines is well-described with FL [2] J. Tamogifinaité, et.al., Chem. Phys. 572 (May), 111949 (2023).
decay kinetics, while there are no visible changes in FL [3] 1. Halimski, et.al., Phys. Chem. Chem. Phys. 26, 23692 (2024).
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spectrum. Low-concentrated samples exhibit mono- [5] V.V. Korolkov. et.al., ACS Nano 9(10) 10347 (2015).

exponential FL decay, while two and even more
exponents are required to approximate kinetics for high
concentrations. To explain this time-resolved behavior,
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Deimantiniy adaty su metalinémis nanostruktiromis KARS mikrospektroskopija

CARS microspectroscopy of diamond needles with metal nanostructures
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Koherentin¢ anti-Stokso Ramano sklaida (KARS) yra

keturbangio maiSymo procesas, kuris gali buti
panaudojamas virpesiniy spektry matavimams ir
spar¢iam chemiskai specifiniam jvairiy bandiniy

vaizdinimui. Taéiau norint pasiekti pakankama jautrumag
reikalingi dideli lazerio intensyvumai, kurie gali paZeisti
tirilamus bandinius [1]. Todél reikalingi tyrimai siekiant
padidinti KARS metodo jautrumg. Vienas i$ tokiy
metody galéty bati  Salia metaliniy nanodaleliy
pasireiskiantis Ramano sklaidos stiprinimas dél
elektromagnetinio arba cheminio stiprinimo
mechanizmy, placiai pritaikomas pavir§iaus sustiprintos
Ramano sklaidos (SERS) spektroskopijoje  [2].
Deimantas yra medziaga, neturinti KARS budingo
nerezonansinio fono, o KARS metodo privalumus tiriant
deimantines mikrostruktiiras struktiiras rodo neseniai
atlikti tyrimai [3], todél Siam tyrimui buvo pasirinktas
deimantas. Sio darbo tikslas yra istirti deimantiniy
mikroadaty bandinius su jvairiy metaly nanostruktiiromis
KARS mikroskopijos ir spektroskopijos metodais.
Deimantiniy mikroadaty bandiniai pagaminti ant Si
substraty naudojant cheminio gary nusodinimo (CVD)
metod3. Metalinés nanostruktiros ant deimanto
pavirSiaus suformuotos naudojant fizinj gary nusodinima
(PVD), kuomet pagaminami lygiis 5 nm storio metalo
sluoksniai ir véliau kaitinant bandinius oro atmosferoje,
kuomet suformuojamos metalinés nanostruktiiros. Tokiu
biidu buvo pagaminti bandiniai su Au, Ag, Cu, Ti ir Ni
nanostruktiiromis bei lygiomis plévelémis, o bandinys,
nepadengtas metalu, naudotas rezultaty palyginimui.
Bandinio be metalo KARS nuotraukos ir spektrai
atskleidzia, kad stebima medZziaga yra deimantas.
Stebima juosta ties 1332 cm’', o KARS signalo
intensyvumo priklausomybé nuo lazerio spinduliuotés
galios yra kubing, kas patvirtina vykstantj trecios eilés
netiesinj procesg (KARS). Bandinio su deimanto
pavir§iumi, padengtu Au nanodalelémis, esan¢iomis
nanoduobése ant deimanto pavirSiaus, KARS spektruose
stebimas signalo stiprinimas, o KARS signalas gali biti
aptiktas naudojant dvigubai maZzesne lazerio galia.
Sitlomas stiprinimo mechanizmas Siuo atveju yra
plazmoninis. Kuomet Au nanodalelés yra ant lygaus
deimanto pavir$iaus, signalo stiprinimas néra stebimas.
Nors nanodaleliy dydis ir forma Siuo atveju panass,
skirtingus rezultatus galima paaiskinti remiantis skirtinga
bandiniy struktiira, kurig atskleidzia SEM nuotraukos.
Lygus deimanto pavir§ius nulemia tai, kad tikimybe
aptikti deimanta Salia Au nanodaleliy didZiausio
elektromagnetinio lauko stiprinimo faktoriy vietose yra
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labai maza palyginus su bandiniu, kuomet nanodalelés
yra nanoduobése ant deimanto pavirSiaus. Au
nanodalelés, esanc¢ios nanoduobése, taip pat pasizymi
didesniu atsparumu lazerio spinduliuotei dél didesnio
salyCio ploto tarp metalo ir deimanto. Grublétas Ti
pavirSius gali sustiprinti deimanto KARS signala
mazdaug viena eile. Ti bandinys pasizymi atsparumu
didelés galios lazerio spinduliuotei. Norint i$siaiskinti
stebimo stiprinimo prigimtj Ti atveju reikalingi tolimesni
tyrimai. Bandiniai su kity metaly (Ag, Cu, Ni)
struktiiromis degraduoja dél didelio lazerio intensyvumo
bei nepasizymi KARS signalo stiprinimo savybémis.

Tyrimo metu nustatyta, kad Au ir Ti nanostruktiiros
gali sustiprinti deimanto KARS signalg bei leidzia stebéti
rezonansinj KARS signala naudojant dvigubai mazesne
lazerio galiag palyginus su deimantiniy mikroadaty
bandiniu be metaliniy struktiiry (1 pav.).

Padéka. Tyrimai dalinai finansuoti Lietuvos mokslo
tarybos (Nr. S-QUANTERA-24-1) ir Horizon Europe
MSCA FLORIN (Nr. 101086142).

Nr. 1
® Nr3
Nr. 5/
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1 pav. Tirty bandiniy deimanto KARS juostos (ties 1332
cm!) intensyvumo priklausomybé nuo lazerio galios

Reiksminiai ZodzZiai: deimantas, nanostruktiros,
KARS, koherentiné anti-Stokso Ramano sklaida.
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Matricy funkcijy skaiciavimas apibendrintoje spektrinéje bazéje

Computation of matrix functions using generalised spectral basis
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Teorinéje fizikoje daznai tenka skai¢iuoti funkcijas
nuo simboliniy matricy, ar matricy, kuriy elementai yra
tikslas skaiciai. Tai néra paprasta uzduotis, ypa¢ kai mat-
rica yra defektiné (nediagonalizuojama). Taikant jpras-
tus metodus praktikoje susiduriama su didZiulémis iSrais-
komis. UZduotis tampa dar sunkesné, jei matricos mini-
malusis polinomas (maZiausio laipsnio polinomas, kurio
kintamuosius pakeit¢ matrica gauname nulj) yra auksSto
laipsnio neredukuotinis polinomas. Tokiu atveju standar-
tiniai metodai taiko polinomy redukcijos algoritma tam
tikroms racionalioms funkcijoms (kuriy vardiklis yra pa-
minétas neredukuotinis polinomas) skaitiklio ir vardiklio
Saknims suprastinti. Operacija butina norint iSvengti da-
lybos i$ nulio. Deja, polinomy redukcijos algoritmas yra
sudétinga ir laikui imli procedira, galinti trukti valandas
ar dienas net ir mazos dimensijos, pavyzdZziui 16 x 16,
matricoms.

Mes suradome biida kaip apskaiciuoti funkcijas nuo
matricy, kuriame Si polinomy redukcija nereikalinga.
MazZa to, sudétingais atvejais, pasitlytas budas duoda
daug maZesnés apimties atsakymus per nepalyginamai
trumpesnj laika.

Metodas yra paremtas efektyviu apibendrintos
spektrinés bazés [1] suradimu. Si bazé yra rinkinys mat-
ricos polinomy p;(a), ¢} (a), pasiZyminciy savybémis

P1 +...+pr = ]_’ plp] = 5ijpi’ dkPk = gk

q',:“‘_l #0,

tatiau ¢7'* =0 M
i .

Polinomy {p;,q}l, 1 < j<r, h+1 <k <r,1<t<
my } sandauga skai¢iuojama moduliu minimalaus polino-
mo u(a, ), kur sveikyjy skaiciy rinkinys {m1,...,m,}
Zymi $io polinomo (turincio r skirtingy Sakny) kartoti-
numus (k2 = 0 charakterizuoja Saknj be pasikartojimo).
Apibendrintoje spektrinéje bazéje funkcija nuo matricos
a apskai¢iuojama labai paprastai:

fla)y=> f(;+a)ps, kur f(4;+q;) Zymi
J

2
f(m_i—l)(ﬁj) (m;-1) @

R P T

Darbe [2] mes uZra$éme paprastas rekursines formules
spektrinés bazés polinomams p(a), ¢} (@) apskai¢iuoti:

m.‘—l(a) _S(O) ((1, /l)

i Ty

mia,  SP(a,) - " (@utmD)

g} (a) = o 3)
plmi) ()
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pi=4qi(a) =

Cia u®) (1) Zymi k-ajg svorine minimalaus polinomo
isvesting ¥ (1) = %diﬁ(k}) Polinomai S(a,1) =
$©(a, ) ir jy k-osios svorinés i§vestinés S*)(a, 1) yra
apskaiciuojamas pagal nesudétingas formules

r—1,,r—-k-1
S(a, 1) =5 (a, 1) = Z( D, A Chmsmkon) (@) | a¥,
k=0" s=0

1 d*S(a, 2)
k! dak @)
Nors (3), (4), formules uzraséme kaip priklausancias nuo
matricos a, visus tarpinius skaiiavimus galima atlikti
naudojant paprastg kintamajj, o Sio kintamojo laipsnius
pakeisti atitinkamais matricy laipsniais tik galutiniame
Zingsnyje.

ApraSyta algoritmg realizavome kompiuterinéje al-
gebros sistemoje Mathematica ir publikavome atviros pri-
eigos ”Wolfram Function Repository portale [3]. Jo pra-
naSumas prie§ Jordan dekompozicijos metoda netrivia-
liais atvejais (kai naudojama tiksli aritmetika) yra neabe-
jotinas. PavyzdZiui, apskai¢iuodama eksponente nuo spe-
cialiai parinktos 8 X 8 matricos Mathematica 14.1 koman-
da MatrixFunction[ ] uZtruko 64 sekundes. Miisy meto-
das eksponente apskaiciavo vos per pus¢ sekundés. Be to
ir atsakymy sudétingumas esmingai skyrési. Mathemati-
ca atsakymas turéjo 2.5 x 10 lapus, kai tuo tarpu miisy
algoritmas davé i3raiSkg su maZiau nei 10° lapy. Vien at-
sakymy skaitinis palyginimas 100 Zenkly tikslumu perso-
naliniame kompiuteryje uZtruko 780 sekundes (miisy at-
sakymo skaitiné verté buvo gauta vos per 1/10 sekundés).

Kaip rodo formulés (3) ir (4) metodas reikalauja ap-
skaiCiuoti visus matricos laipsnius iki jos dimensijos N.
Tai reiSkia, kad algoritmo skaic¢iavimo laikas auga kaip
matricos dimensijos ketvirtasis laipsnis, todél yra per lé-
tas taikyti dideléms matricoms.

s®) (g, ) =

Reiksminiai ZodZiai: Apibendrinta spektriné bazé, matri-
cy funkcijos
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Kvarky maiSymosi matricos pernormavimas ir W bozono skilimas j kvarkus

Renormalization of the quark mixing matrix and W boson decay into quarks
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Kvantinio lauko teorijoje formuluojamas
Standartinis daleliy fizikos modelis yra kol kas
s¢kmingiausias fizikos modelis atlaikantis itin daug
eksperimentiniy patikrinimy. Apskritai teorijos ir
eksperimento sgsaja néra paprasta ir reikalauja
pernormavimo metody. Pernormavimo reikalingumas
kyla i§ fakto, jog modelio parametrai néra duoti gamtos
ar iSskai¢iuojami, todél jie privalo biiti iSmatuoti.
NeiSmatavus parametry, t. y. neatlikus nei vieno
eksperimento, ir jy nejvedus | teorinj modelj,
naudojantis tuo modeliu nejmanoma daryti prognoziy.
Kalbant paprastai, pernormavimas yra pradiniy salygy
ivedimas, taciau kvantinio lauko teorijoje atsiranda dar
vienas svarbus aspektas: naudojantis perturbacijy teorija
ir skai¢iuojant pataisas, gaunami rezultatai daznai biina
begaliniai (tai iS§ principo prieStarauja baigtiniams
eksperimenty rezultatams), todél pernormavimas privalo
uztikrinti ir teoriniy prognoziy bagtinuma. PavyzdZziui,
Standartinio modelio daleliy masés ir sgveikos
konstantos reikalauja pernormavimo, kai skaic¢iuojamos
pataisos.

Pernormavimas kvantinio lauko teorijos modeliuose
néra naujiena, tad daugeliu atveju yra gerai suprastas ir
gan iSsamiai pristatomas vadovéliuose, taciau
maiSymosi kampy ir matricy pernormavimas dar kelia
klausimy. Pats daleliy maiSymasis, tai galimybé
daleléms jvairiuose procesuose pavirsti to paties tipo,
taCiau kitos kartos dalelémis, pavyzdziui, kylantysis
kvarkas gali virsti Zaviuoju kavrku, miuoninis neutrinas
gali wvirsti elektroniniu neutrinu ir tt. Daleliy
maiSymasis dazniausiai parametrizuojamas maiSymosi
matricomis, tad tai yra tam tikras teorijos parametras,
kurj jprastai norima pernormuoti. Ko gero pirmasis
bandymas pernormuoti maiSymosi matricg atliktas dar
1990 metais, kai buvo pernormuojama Cabbibo-
Kobayashi-Maskawa (CKM) kvarky maiSymosi matrica
Standartiniame modelyje [1].

CKM matricos pernormavimas i§ esmeés pavyko — jis
uztikrino W bozono skilimo spartos baigtinumag
Standartiniame modelyje —, tafiau kilo keletas kity
i8sukiy. IS tiesy, neturédami kitos akivaizdzios fizikinés
pernormavimo  sglygos, autoriai buvo  priversti
maiSymosi matrica renormalizuoti per kvarky lauky
pernormavimo konstantas, nes tik tai uZtikrino
begalybiy iSsiprastinima, taciau pats CKM matricos
atsvaros narys tapo priklausomu nuo kalibruotés. Nuo

kalibruotés priklauso tik nefizikiniai dydziai, o
maiSymosi  matrica  parametrizuoja  eksperimente
stebimus reiSkinius, todél CKM atsvaros nario

priklausomybé nuo kalibruotés néra pageidautinas
bruozas. Per ateinanCius daugiau nei 30 mety
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sukonstruotos  dar  kelios  maiSymosi  matricy
pernormavimo schemos, kurios vienaip ar kitaip gauna
nuo kalibruotés nepriklausomg maiSymosi matricos
atsvaros narj. Toks schemy konstravimas taip pat
privedé ir prie tam tikry reikalavimy, kuriuos maiSymosi
matricy pernormavimo schema turéty tenkinti [2].

Straipsniuose  [3,4]  iSreikStai  sukonstravome
pernormavimo schema, kurioje maiSymosi matricos
atsvaros narys yra trivialus bei visi atitinkami
reikalavimai taip pat tenkinami trivialiai. Trivialumas
seka, nes visada galima pasirinkti baze, kurioje
maiSymosi kampai ar matricos teoriniame aprasyme
apskritai neegzistuoja, tad ir jy atsvaros nariai néra
reikalingi. Tiesa, tokia bazé nebiitinai yra patogi
realiems skai¢iavimams ir verta pereiti | baz¢ su
maiSymosi matricomis, taciau pernormavimas turi bati
atliktas tokiu budu, kuris nejvesty atsvaros nariy
maiSymosi matricoms. Misy schemoje maiSymosi
matricos atsvaros narj pakeifia ne-diagonallis maseés
atsvaros nariai, kurie privalo egzistuoti bet kurioje
bazéje. Kita vertus, literatiiroje gan jprasta parinkti
diagonalius masés atsvaros narius net ir modeliuose,
kuriuose pasireiskia daleliy maiSymasis.

Misy schemos jtvirtinimui literatiiroje norime atlikti
W bozono hadroniniy skilimo sparty skai¢iavimus su
trivialiu CKM maiS§ymosi matricos atsvaros nariu ir
palyginti  skaitmeninius rezultatus su  kitomis
schemomis. Be to, Standartiniame modelyje dar vienas
maiSymosi kampas egzistuoja ir kalibruotiniy bozony
sektoriuje — tai labai gerai zinomas Weinberg’o kampas
— tad pilnam maiSymosi kampy pernormavimo principy
igyvendinimui ir §j kampg pernormuojame trivialiai.
Pristatymo metu aptarsime padaryta progresg ir
pateiksime preliminarius skaitinius rezultatus.

Reiksminiai ZodZiai: pernormavimas,
matricos, Standartinis modelis

maisymosi
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Nanodeimanty magnetinés savybés: priklausomybés nuo nanodaleliy dydZio teorinis tyrimas
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Siuolaikiniai deimanto nanodaleliy, arba tiesiog
nanodeimanty, taikymai apima keliolika svarbiy sriciy,
iskaitant ~ kvantinius  jutiklius, = nanokompozitus,
tribologija bei nanomedicing [1]. Taciau verta atkreipti
démesi | tai, kad nuolat tobuléjant sintezés
technologijoms daugéja galimybiy uzauginti itin mazus
nanodeimantus, kuriy tiek vidiné (apimanti taskinius
defektus), tiek iSoriné (apimanti pavirSiaus funkcines
grupes) struktiira biity norimos kompozicijos. Kalbant
apie taskinius defektus, jy jterpimas j nanodeimantus yra
ypatingai aktualus fluorescencijos, taip pat ir magnetinio
rezonanso pagrindo bioatvaizdavimui, tad labai svarbu
atlikti tinkamg jy identifikavimg. Tuo labiau, kad
pageidaujamos kompozicijos nanodeimanty sintezg
itakoja jvairiausi veiksniai, kuriy poveikio jvertinimas
savo ruoztu padéty patobulinti pacia auginimo
technologija.

Kadangi daugelis taskiniy defekty, jskaitant kai
kuriuos populiariuosius spalvinius centrus, pasiZymi
nenuliniu elektrony sukiniu, jy struktiirg ir elementing
sudétj galima nustatyti taikant paramagnetinio elektrony
rezonanso spektroskopijg. Vienas i§ svarbiausiy S§io
spektroskopinio jrankio parametry yra elektroninis g-
tenzorius, leidziantis detaliai iSanalizuoti paramagnetiniy
defekty geometrija bei sukiniy pasiskirstymg. Todél
pristatomo darbo tikslas — atlikti elektroninio g-
tenzoriaus priklausomybés nuo nanodeimanty dydzio
teorinj tyrima, kuomet | nagrin¢jamas deimanto
nanodaleles  yra  jterpiami  skirtingi  taSkiniai
paramagnetiniai defektai.

Tyrimams pasirinkti vienos i§ dazniausiai sutinkamy
— oktaedrinés — formos nanodeimantai, kuriy pavirSius
buvo pasyvuotas vandenilio atomais (zr. 1 pav.). Dydzio
jtaka analizuota jtraukiant 6 nanodeimanty variantus:
C84H64 (~1.2 1’11’1’1), C165H100 (~1.5 1’11’1’1), C286H144 (~19
1’11’1’1), CassHios (~2.2 1’11’1’1), CssoHase (~2.6 nm) bei CosoH304
(~3 nm). Tiek elektroninio g-tenzoriaus skaic¢iavimai,
tick geometrijos optimizavimai atlikti kvantinés
chemijos paketu ORCA [2]. Atsizvelgiant j nagriné¢jamy
sistemy dydj, geometrijos optimizavimams panaudoti
spartieji kompozitiniai Stefano Grimés mokslinés grupés
pasiiilyti metodai — B97-3¢ [3], PBEh-3c [4] ir ’'SCAN-
3¢ [5].

Gauti  rezultatai  atskleidzia, jog kai kuriy
paramagnetiniy defekty, pavyzdziui, azoto-vakansijos ar
pakaitinio azoto, izotropiniy elektroninio g-tenzoriaus
ver¢iy pokytis kintant nanodeimanty dydziui nevirsija
150 milijoniniy daliy (ppm), kas artima standartinei
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eksperimentiniy matavimy paklaidai. Tuo tarpu kitiems
centrams, susijusiems, pavyzdziui, su nikelio ar vario
atomais, atitinkamas pokytis gali siekti 1000 ppm ir
daugiau. Be to, daliai paramagnetiniy defekty, kaip kad
fosforo atomo padalytajai vakansijai, izotropinés

elektroninio g-tenzoriaus vertés jsisotinimas nebuvo
pasiektas net ir didziausioje tirtoje CosoH324 sistemoje.
Visa tai rodo, jog magnetiniy savybiy priklausomybé nuo
deimanto nanodaleliy dydzio egzistuoja ir ji skirtingiems
pasireiskia

taskiniams paramagnetiniams defektams

individualiai.

1 pav. Keliy oktaedrinés formos bei (a) CssHea, (b)
CassHios ir (c) CogoH324 dydzio nanodeimanty, pasyvuoty
vandenilio atomais, vizualizacija. Pilki rutuliukai Zymi
anglies, o roziniai vandenilio atomus.

Reiksminiai ZodzZiai: nanodeimantai, elektroninis g-
tenzorius, paramagnetiniai defektai, modeliavimas.
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Karotinoidai - tai pigmentai, aptinkami daugelyje
raudony vaisiy ir darzoviy, taip pat atlieka svarby
vaidmen] fotosintezéje. Jie sugeria mélyno—zalio spektro
srityse ir taip suteikia spalva, kuri dalyvauja
biologiniuose procesuose kaip signalizavimas ir fotony
surinkime. Karotinoidy skai¢iuojama kaip tiikstantis
rusiy, t. y. jie pasizymi didele struktiirine jvairove [1-3].

Karotinoidai pasizymi jvairiomis suzadintyjy biiseny
savybémis. Kriivio pernaSos biiseny (ICT) pobudis
paaiskina spektrinius poslinkius, o Zemiausios suzadintos
vienetinés biisenos (S, formaliai Zymimos 1'Ag) DFT
metodika néra tinkama vertinti. Visgi
superkompiuteriniai resursai sudaro prielaidas gauti
pasirinkty realesniy savybiy apie karotinoidy savybes [1—
3]

AnksCiau  nagringjome nestabilias karotinoidy
struktiiras skirtingose lokalinése aplinkose naudojant
DFT ir Car—Parrinello molekuling dinamika [1]. IStirta
ir saveika su ciklodekstrinais — likopenui [2] ir f-
karotenui [3] naudojant Ramano spektroskopijos
ekpserimentus ir teorinius skaiciavimus. Taip pat baziniy
funkcijy supaprastinimo procediiros gali  paveikti
skai¢iuojamas Ramano intensyvumo ir daznio reikSmes
[4].

DFT funkcionaly metody tyrimas pasirodé, kad
daugelis juy nepakankami atkuriant struktiirinius
poky¢ius net paprastu dviejy sgveikaujanciy likopeno
molekuliy atveju. Tai rodo, kad reikia gerai jvertinty
metody, jtraukianéiy aiSkius tarpmolekulinius efektus
kaip tolimasias sgveikas. SkaiCiavimy analizé parode,
kad metilo grupiy orientacijos yra kritinés deformacijy ir
spektriniy poslinkiy tarpininkeés.

Modeliuojant likopeno kristala (kristalo
eksperimentiniai duomenys nepublikuoti) , i§ gardelés
buvo iSskirtos dvi molekulés deformacijy analizei.
Simuliuojant skirtingus sluoksnius, pavyko stabilizuoti
Siuos iskraipymus ir atkurti Ramano v; poslinkius. Tai
rodo, kad kristalinéje aplinkoje vykstanti relaksacija
susijusi su smulkiomis struktiirinémis deformacijomis,
kurios likopeno molekule struktiiriskai labiau priartina
prie simetriskai tvarkingo polyeno modelio.

Likopeno kristalo modeliavimas parodé, kad gardelés
relaksacija lemia Ramano poslinkius, kuriy standartiniai
DFT metodai neatkuria. Metilo grupés yra svarbios
deformacijy ir spektrinio atsako supratimui.

ISsamiis likopeno kristalo modeliavimo ir Ramano
suzadintyjy biiseny spektry rezultatai bus pristatyti
konferencijoje.
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1 pav. Tipinis karotinoidas: likopeno cheminé struktiira

2 pav. Likopeno dimeras kristalinéje strukttiroje

Reiksminiai zZodziai: karotinoidai, DFT, molekuliy
dinamika.

Padéka

Tyrimg finansavo Lietuvos mokslo taryba (projekto Nr.
S-MIP-23-48). Skaiciavimai atlikti naudojant Vilniaus
universiteto ,, VU HPC* Saulétekio superkompiuterio
isteklius Fizikos fakultete.
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Eksperimentinés fizikos profesorius Alex Montwill
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Dublino universitetinio koledzo (angl. — University
College Dublin) eksperimentinés fizikos profesorius
emeritas Alex Montwill gimé 1935 m. Rygoje, kaip
Aleksandras Montvila. Jis buvo vienintelis vaikas
Stanislovo ir Jadvygos Montvily Seimoje. Jo senelis
Aleksandras Montvila (1845-1908) buvo garsiy Lietuvos
geradariy Stanislovo Adomo Montvilos (1841-1916),
Vincento Montvilos (1845-1908) ir Juozapo Montvilos
(1848-1911) brolis. A. Montwill augo Troskiiny dvare
iki ketveriy mety, véliau kartu su tévais pasitrauké j
vakarus. Vaikyste praleido Vokietijoje, o véliau gyveno
Austrijoje. 1947 metais atvyko i Airija. Ten A. Montwill
pradéjo lankyti mokykla Belvedere College. Dr. V.
Vilsonui pavyko jtikinti A. Montwill tévus leisti stiny |
Jono Krikstytojo de la Salle vienuolijos Christian
Brothers mokykla Westland Row, kurioje galéjo
nemokamai mokytis neturtingyjy vaikai, suskirstyti
pagal pasiekimus. A. Montwill laiméjo matematikos
stipendijg ir 1953 m. pradéjo studijuoti gamtos mokslus
Dublino universitetiniame koledze. 1957 m. jis puikiai
baigé gamtos moksly bakalauro studijas Airijos
nacionaliniame universitete (The National University of
Ireland) ir gavo eksperimentinés fizikos diploma su
pagyrimu. Tada jis prisijungé prie fundamentaliyjy
daleliy tyrimy grupés ir jstojo | magistrantiirg. 1959 m.,
igijes magistro laipsnj, jis tgsé studijas doktorantiiroje,
kur jam vadovavo profesorius Thomas Edwin Nevin
(1906-1986). 1965 m. A. Montwill apgyné filosofijos
daktaro (Ph. D) disertacijg. 1978 m. Airijos Nacionalinis
universitetas suteiké jam moksly daktaro laipsn;.

A. Montwill désté fizikg universitetiniame kolege
Dubline net 40 mety, pradéjes 1959 m. asistentu. Po mety
jam teko vadovauti didelei ir aktyviai tyrimy grupei. Tais
paciais metais jo grupé buvo pakviesta prisijungti prie
pirmaujancio Europos mokslininky kolektyvo, tiriancio
hipernuklidy susidaryma ir savybes Brukhavene ir
CERN. Sestojo desimtmecio pabaigoje A. Montvila tapo
vienu pirmyjy Airijos atstovu, dirban¢iu CERN (Zeneva,
Sveicarija) kaip vizituojantis mokslininkas. Jis buvo
pakviestas vadovauti UCD Fundamentaliyjy daleliy
tyrimy grupei, kuri tapo europinio branduoliniy emulsijy
masyvy tyrimo dalimi, vykdé placius smulkesniy uz
branduol;j daleliy tyrimus.

1976 m. A. Montwill priklausé septyniy Saliy
komandai, kuri pirmoji pastebéjo ,,zavyjj kvarka*“, kuris
matomas suskilus atomui.
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1 pav. Profesorius Alex Montwi

Dvejus metus, iSvykes kurybiniy atostogy, kaip
vizituojantis profesorius, A. Montwill ne tik skaité
paskaitas Niujorko miesto koledze (City College of New
York) ir Minesotos universitete Mineapolyje, bet ir vykdé
tyrimus burbulinés kameros tyrimy srityje. 1973 m. A.
Montvila buvo iSrinktas derinti bendradarbiavima su
FERMILAB. Nuo 1972 m. A. Montwill buvo paskirtas
etatiniu lektoriumi, 1981 m. docentu ir 1985 m.
eksperimentinés fizikos profesoriumi. A. Montwill taip
pat buvo egzaminy apeliacinio komiteto pirmininku nuo
pat jo jkiirimo 1994 m. Per tg laika buvo iSnagrinéta
daugiau kaip tiikstantis apeliacijy. Sias pareigas jis &jo ir
2000 m. spalio 28 d., i$¢jes 1 pensija. Jis buvo Fizikos
instituto bendradarbis (Institute of Physics, London),
Airijos karaliSkosios akademijos Dubline narys.

A. Montwill buvo ne tik mokslininkas, bet ir mokslo
populiarintojas, parengé 150 parengty radijo laidy
placiajai visuomenei. A. Montwill nuo 1984 iki 1994 m.
vedé mokslo laidas pladiajai visuomenei per Airijos
transliuotojo RTE radija. Kartu su kolege daktare Ann
Breslin  i$leido dvejas knygas: ,Let There be
Light* (2008 m.) ir ,,The Quantum Adventure: Does
God Play Dice? (2012).

A. Montwill mokslinis palikimas:  knygos
(https://www.alexmontwill.com/c/books/3),  parengtos
radijo laidos: (https://www.alexmontwill.com/c/radio-
interviews/2), moksliniai straipsniai
(https://inspirehep.net/authors/1054005). A. Montwill
miré staiga nuo Sirdies smiigio 2013 m. balandzio 18 d.
ir  palaidotas Dublino Dublino Deans Grange
kapinése.

Reiksminiai Zodziai: CERN, fizika, fundamentaliosios
dalelés
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Siandieniniame sparéiai besikei¢ian¢iame pasaulyje,
kurj formuoja moksliniai proverziai ir didéjantis tyrimy
vaidmuo pasaulinéje ekonomikoje, pati mokslo struktiira
iSgyvena gilius poky¢ius. Ji pamazu artéja prie i versla
orientuoto modelio, dél kurio destabilizuojama tradiciné
,.tiesiné* mokslininko karjera. Dél Sio pokyCio mazéja
motyvacija siekti tyréjo  profesijos ir joje islikti.
Atsizvelgiant | tai, kad jaunoji tyréjy karta yra ateities
Problema taip pat tiesiogiai siejasi ir su ateities mokslo
atradimais paremtos, konkurencingos ekonomikos plétra.

Prane$imo tikslas supazindinti Lietuvos fiziky
bendruomeng su nesaugia jaunyjy mokslininky situacija
ir jos jtaka mokslui.

Remiantis ekonominio bendradarbiavimo ir plétros
organizacijos (EBPO) atliktais tyrimais [1], praneSime
bus trumpai aptarti su kintanciu akademiniy tyrimy
kontekstu susij¢ veiksniai: tyrimy atlikimo, moksly
daktaro laipsnj turinCiy asmeny pasiilos ir paklausos,
tyréjy karjeros ir akademiniy institucijy poky¢iai, darbo
salygy Dblogéjimas; kultliriniai likeséiai, istorinis
palikimas ir jy jtaka ankstyvosios karjeros tyréjams
(AKT, angl. ECR).

Dél  susisteminty duomeny apie AKT padéti ES
trikumo, situacija Europos fiziky bendruomengje,
apzvelgsime, remdamiesi ,,Europos biisimyjy greitintuvy
komiteto (ECFA) debaty su jaunaisiais mokslininkais dél
Europos daleliy fizikos strategijos atnaujinimo ataskaita“
[2] bei Europos Fiziky bendradarbiavimo tinklo
GENERA, turimais tyrimais [3].

PraneS$ime taip pat bus pristatytos ir aptartos VU
mokslininkiy, dalyvaujanéiy COST veikloje ,,Making
Early Career Researchers' Voices Heard for Gender
Equality* (Voices), iniciatyvos, skirtos i$siaiskinti AKT
situacija Lietuvoje ir Baltijos Saliy regione. Tuo tikslu
pristatysime BASNET Forumas asociacijos kartu su
Vilniaus Universiteto Gyvybés moksly centru, Kauno
technologijos universitetu bei Fiziniy ir technologijos
moksly centry 2023m lapkricio 23d. LR Seime
organizuotos tarptautinés konferencijos ,Jaunujy
mokslininky situacija Baltijos Salyse: Ateities mokslo
potencialo vystymas ar jo Svaistymas* rezultatus [4].
Konferencija globojo LR Seimo pirmininké p.Viktorija
Cmilyté- Nielsen. Joje skaité pranesimus mokslo
politikai, universitety ir mokslo instituty bei jy padaliniy
vadovai ir jy atstovai bei tyré¢jai i§ visy Baltijos Saliy,
Vokietijos, Prancuzijos ir Italijos. I$Sukiais, siekiant
mokslinés karjeros, dalinosi jaunieji mokslininkai,

52

atstovaujantys Baltijos Saliy Jaungsias Akademijas ir
Jaunyjy mokslininky asociacijas. Buvo konstatuota, kad
AKT problema yra sisteminé, truksta iSsamiy situacijos
tyrimy ir stebésenos, Baltijos Salyse néra nacionaliniy
politiky, nukreipty ateities mokslo potencialo plétrai
uztikrinti.

Mokslininkiy  associacija BASNET Forumas,
norédama prisidéti prie poky¢iy mokslo sistemoje
jgyvendinimo Baltijos Saliy regione, 2024m. lapkri¢io
27d., kartu su partneriais Vilniaus Universiteto Fizikos
Fakultetu, Kauno technologijos universitetu ir Lietuvos
Fiziky draugija organizavo tarptautinj suinteresuoty Saliy
ankstyvosios karjeros tyréjy problemy
Baltijos Salyse® [5].

Renginio dalyviai nutar¢, kad ankstyvosios karjeros
tyréjy potencialo plétra ir jy indélis § mokslo pazangg turi
biiti pripazintas nacionalinés mokslo politikos prioritetu.
Turéty biti sukurta ir jgyvendinta nacionaliné ateities
mokslo potencialo plétros strategija, kurioje bty
numatyti politiniai sprendimai, siekiant pagerinti AKT
darbo salygas, skatinti ir iSlaikyti reikSmingg AKT
isitraukimg ir indélj { mokslo pazanga.

Suinteresuoty Saliy susitikimo dalyviai parengé
Rekomendacijas, kaip pagerinti ankstyvosios karjeros
tyréjy padétj Baltijos Salyse. Rekomendacijos pateiktos
mokslo politika formuojanc¢ioms, moksling veikla
reguliuojancioms ir finansuojanCioms organizacijoms
(Baltijos $aliy parlamentams, Mokslo taryboms ir
Svietimo ir mokslo ministerijoms), mokslo institutams ir
universitetams bei jaunyjy mokslininky asociacijoms ir
jaunyjy mokslininky akademijoms.

sprendimas

Reiksminiai Zodziai: potencialas, kinetika, elektrinio
lauko stipris.
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Jtrauki visuomené jgalina ir iSnaudoja kiekvieno
individo potenciala, sudaro salygas platesniam pozidiriui,
patiriy ir idéjy spektrui. [vairialypé tyréjy bendruomené
iSplecia moksliniy tyrimy lauka, yra labiau linkusi iskelti
unikalias problemas, nagrinéti jas skirtingais poziiiriais
[1].

Europos Sajunga (ES) siekia puoseléti jvairialype ir
itraukia darbo aplinka, kurioje darbuotojai atspindéty
besivystanéig visuomene. Lygios galimybés jsitraukti |
mokslinius tyrimus ir siekti akademinés karjeros yra
viena i§ pagrindiniy ES vertybiy, kuri didina misy
visuomenés mokslinj potenciala, skatina mokslo ir
technologijy vystymasi.

Sis pranesimas skirtas apzvelgti skirtingy lyciy
jsitraukima j moksling veikla fiziniy moksly,
technologijy ir inZinerijos srityse, jy karjeros
akademingje srityje vystymasi pastaraisiais metais
Europoje, Lietuvoje bei Vilniaus universiteto Fizikos
fakultete. Taip pat bus pateikta apklausy apie tai, kas
lemia susidoméjima fizika, mokslininko karjera bei
galimybes siekti Sios karjeros, rezultaty apzvalga.

Naujausioje ES parengtoje ,,She Figures* apzvalgoje
Lietuva kartu su Svedija bei Suomija yra lyderiaujancios
Salys pagal ly¢iy lygybés igyvendinimg moksliniy tyrimy
srityje [2]. ,,She Figures“ indeksas apibendrina 6
pagrindinius rodiklius: darbuotojy jvairové, tyrimy
sritys, karjeros vystymasis, dalyvavimas sprendimy
priémime, dalyvavimas moksliniuose tyrimuose, lyciy
dimensijos jtraukimas ] mokslinius tyrimus. Per
pastaruosius metus (nuo 2017 m.) motery dalyvavimas
moksliniy tyrimy ir inzinerijos srityse vidutiniskai
Europos Sgjungoje nekito ir motery tarp Siy sriciy
darbuotojy yra 41 proc.; Lietuvoje 8$is procentas
sumazéjo nuo 57 proc. 2017 m. iki 47,5 proc. 2023 m.
[3]. Pastebima tendencija, kad Salyse, kuriose motery
moksle procenting dalis yra santykinai didelé lyginant su
ES vidurkiu, motery jsitraukimas mazéja, o Salyse, kur
§is procentas mazesnis — didéja. LyCiy pasiskirstymo tarp
Vilniaus universiteto Fizikos fakulteto akademiniy
darbuotojy kitimas pastaraisiais metais yra 5 procenty
ribose.

Sekant mokslininky akademing karjerg Europos
Sajungos Salyse (vertinant visas mokslo sritis) stebimos
jprastos ,,zirklés*, kai daugiau motery yra tarp studenty ir
zemiausio lygmens darbuotojy, taciau vyry dalis tarp
mokslininky ima virSyti motery, kylant karjeros
laipteliais [3]. ISskiriant fiziniy moksly ir inzinerijos sritj,
visuose karjeros lygiuose (taip pat ir tarp studenty) vyry
yra zymiai daugiau nei motery. Toks pats pasiskirstymas
stebimas ir tarp visy Lietuvos fiziky mokslininky bei
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Vilniaus universiteto Fizikos fakulteto akademiniy
darbuotojy. Ypac ryskus skirtumas yra aukSciausiose
akademinése pozicijose (profesoriaus ir vyriausiojo
mokslo darbuotojo pareigose), kur Fizikos fakultete
moterys sudaro 4 proc.

Vertinant motery atstovavimg akademiniy institucijy
sprendimus priimanciuose organuose, Lietuvoje yra
daugiau motery institucijy vadoviy (37,8 proc.), nei
vidutiniskai ES (26,4 proc.), taiau moterys Lictuvoje
maziau atstovaujamos jvairiuose komitetuose ir
komisijose: 31 proc. Lietuvoje ir 39,5 proc. ES [2].
Vilniaus universitete moterys sudaro 37,5 proc.
akademiniy padaliniy vadovy, 50 proc. Tarybos ir 37
proc. Senato nariy. Fizikos fakulteto Taryboje motery yra
10 proc.

Apklausos rodo, kad mokslininko darbas STEM
prisidéti prie pasaulio gerovés, dalyvauti pasauliniy
problemy sprendimuose, daryti jtaka visuomenei [4].
Tadiau §i sritis néra populiari tarp jauny zmoniy.
Pagrindine  priezastimi  nurodoma  nusivylimas,
atgrasymas jauname amziuje (mokykloje). Taip pat
apklausose minimos vis dar pasitaikancios iSankstinés
nuostatos, nerimaujama dél darbiniy ir Seiminiy
isipareigojimy derinimo [4].

Siekiant pritraukti daugiau jauny Zmoniy j akademing
bendruomeng, reikéty veikti dviem kryptimis: (1)
paskatinimas dométis mokslu nuo mazens (neatbaidyti
mokykloje), (2) priemonés, siekiant islaikyti jaunus
zmones jau esan¢ius akademiniame kelyje.

Reiksminiai Zodziai: akademiné karjera, fiziniai
mokslai, lyciy lygybé, mokslo politika.
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Fizika kaip atskiras mokomasis dalykas bendrojo
ugdymo mokykloje tradiciSkai pradedama déstyti nuo
septintos klasés. Vis délto, biitina atsizvelgti j tai, kad
mokiniai nuo pirmosios klasés mokosi integruoto gamtos
moksly kurso, kuriame nagrinéjami fizikiniai reiskiniai ir
formuojamos pagrindinés fizikinés savokos [1]. Todél
svarbu ne akcentuoti dalyko ,,naujumo®, bet pabrézti
testinumg — sudarant saglygas mokiniams prisiminti jau
turimas Zzinias, jas plétoti ir uzpildyti atsiradusias
spragas. Kaip pazymi Osborne ir Dillon [2], vien teoriniy
ziniy perteikimo nepakanka — fizikos ugdymas turi
apimti praktinj tyrinéjimag bei problemy sprendima, kad
mokiniai gebéty prasmingai taikyti Zinias realiose
situacijose.

Klasikiné fizikos pamoka pasizymi aiskia struktiira:
mokytojo jzanga, naujos medziagos aiSkinimas,
demonstracijos ir uzdaviniy sprendimas. Tokiose
pamokose dominuoja mokytojo kalbéjimas, o mokiniai
liecka pasyviis klausytojai ir wuZzraSy perrasytojai.
Uzdaviniai dazniausiai grindziami mechaniniu formuliy
taikymu, jstatant skaitines reikSmes, neretai nesigilinant j
ju prasme. Pamokos pabaigoje mokytojas pakartoja
pagrindines savokas, uzduoda kelis klausimus ir paskiria
namy darbus. Nors toks modelis uztikrina tvarka, jis
riboja mokiniy aktyvuma, kirybiskumg ir gilesnj
konceptualy supratimg. Be to, mokomosios veiklos
menkai siejamos su realaus gyvenimo kontekstu, todél
mokiniams tampa sunku suvokti prakting fizikos Ziniy
verte.

Siuolaikinés ugdymo teorijos pabrézia, kad mokiniai
zinias konstruoja aktyviai, remdamiesi savo patirtimi ir
diskusijomis [3]. Todél pamokos, paremtos mokiniy
patirtimi, pradedamos klausimais, kurie padeda aktyvinti
turimas zinias ir skatina diskusija apie kasdienius
reiSkinius. Nauja medziaga atrandama kartu —
analizuojant mokiniy pavyzdzius, pastebétus atvejus,
iSgyventa patirtj. Eksperimentai ir simuliacijos tampa
priemone patikrinti hipotezes, o uzdaviniai formuluojami
taip, kad bty susieti su mokiniy aplinka. Pamokos
pabaigoje svarbi refleksija, leidzianti mokiniams jvertinti
naujai jgytas zinias ir jy taikyma realiame gyvenime.

Sis metodinis pokytis glaudziai susijes su mokymosi
priemoniy pobiuidziu. Tinkamai parengtas vadovélis gali
tapti ne tik informacijos Saltiniu, bet ir jrankiu,
formuojanc¢iu pamokos struktiira bei mokytojo darbo
ipro¢ius. Pavyzdziui, 7 klasés fizikos vadovélyje (serija
,.Horizontai“) [4] tema apie garsa pradedama diskusija
ir paprastu bandymu su liniuote (1 pav.), remiantis tuo,
kad dauguma mokiniy dar vaikystéje yra taip iSgave
garsa zaidimo metu. Tik po S§io praktinio patyrimo
jvedami fizikiniai terminai ir aiSkinama garso prigimtis.
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Analogiskai tema apie S$viesos atspindj grindziama
kamuoliuko judéjimo trajektorijos analize — mokiniai
patys pastebi désninguma ir suformuluoja atspindzio
désnj. Tokiu buidu vadovélis ne tik pateikia turinj, bet ir
kryptingai veda mokytoja bei mokinius prie tyrinéjimu
gristo mokymosi, kuriame isryskéja ugdymo tgstinumas
ir prasmingas Ziniy taikymas

Dar pazangesné kryptis yra tyringjimu ir problemy
sprendimu  gristas mokymas. Tokios pamokos
pradedamos intriguojanciu klausimu ar reiskiniu, kuris
kelia nuostaba ir kviecia ieSkoti paaiSkinimo. Mokiniai
patys kelia hipotezes, planuoja veiksmus, atlicka
eksperimentus ir analizuoja rezultatus. Mokytojas cCia
tampa proceso vadovu, padedanéiu struktiiruoti tyrima,
bet neatskleidZzian¢iu atsakymy i$ anksto. Skai¢iavimai
ir formulés atsiranda nattiraliai — kaip priemoné jrodyti
arba paaiskinti gautus duomenis. Tokia metodika
atitinka Siuolaikines S§vietimo kryptis, kurios pabrézia
tyrinéjimo, problemy sprendimo ir STEAM integracijos
reik§me¢ mokiniy ugdyme [2].

Fizikos mokymas pagrindinéje mokykloje turéty bati
suvokiamas kaip tgstinis procesas, pradedamas dar
pradinése klasése. Klasikinis modelis uztikrina tvarka,
taciau riboja mokiniy aktyvuma ir neatskleidzia fizikos
aktualumo realiame gyvenime. Patirtimi ir atradimais
gristos pamokos, leidzia mokiniams tapti aktyviais
pazinimo dalyviais, konstruoti zinias remiantis savo
patirtimi bei tyringjimais. Mokytojas i§ ziniy perteikéjo
tampa proceso vadovu, sudaranéiu sglygas mokiniams
tyrinéti, atrasti ir taikyti Zinias  praktikoje.

Liniuote sukelkite lisicaus skambes]o garsus /7’

fpavelkdlo pataiet
irsavo atsaLymus pankrlnklle bandymals

1 pav. Tema apie garsa pradedama diskusija ir paprastu
bandymu su liniuote

Rezultatus aptarkite su klasés draugais.

Kas nutiks, jei viena ranka liniuo-
te prispausime prie stalo, o kita
patrauksime liniuotés gala j virsy

ir paleisime svyruoti?

Kas keisis, keigiant igsikidusio
liniuotés galo ilgj?

Reiksminiai ZodZziai: fizikos mokymas, pagrindiné
mokykla, tyrinéjimu gristas mokymasis, vadovélis.
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Fizikos mokymo kokybé ir metodai yra esminiai
veiksniai, formuojantys mokiniy  gamtamokslinj
raStinguma, kritinj mastyma bei gebéjima taikyti zinias
praktikoje. Atsizvelgiant j Siuolaikinés Svietimo sistemos
lukescCius, vis svarbesniu tampa nuoseklus, teorijomis
gristas didaktikos principy taikymas bendrojo ugdymo
mokyklose.

Siuolaikinis fizikos mokymas remiasi konceptualaus
poky¢io teorija [1], kuri pabrézia, kad mokymas turi ne
tik perteikti informacija, bet ir keisti mokiniy iSankstines
nuostatas. Tik taip galima sudaryti prielaidas gilesniam
pasaulio reiskiniy supratimui. Todél svarbu, kad
mokymo turinys biity susietas su realiomis situacijomis,
0 mokymasis — orientuotas i sgvoky suvokima, problemy
sprendimg ir patyrimin¢ veikla [2]. Tokiame kontekste
svarby vaidmenj atlicka mokytojas, kuris tampa ne vien
ziniy perteikéju, o mokymosi proceso fasilitatoriumi. Jis
skatina aktyvy, konstruktyvy, savarankiska mokymasi ir
mokiniy jsitraukimg [3]. Tam butinas nuolatinis
profesinis tobuléjimas bei gili didaktiniy ir dalykiniy
kompetencijy refleksija.

Tyrimo tikslas — iSanalizuoti, kaip fizikos mokytojai
taiko  Siuolaikinius didaktinius principus, kokias
pedagogines strategijas pasirenka, kaip vertina mokiniy
pasiekimus ir su kokiais i$Siikiais susiduria kasdienéje
praktikoje.

Tyrimo rezultatai leidzia jvertinti fizikos mokymo
praktika Lietuvoje, iSryskinti veiksmingas pedagogines
strategijas, nustatyti problemines sritis bei pagristi
inovatyviy, j mokiniy poreikius orientuoty mokymo
modeliy kiirimo biitinybe.

Siandienos kontekste vis didesne reikime jgyja
skaitmeniniy  technologijy integracija.  Virtualios
laboratorijos, simuliacijos ir duomeny analizés jrankiai
leidzia ne tik vizualiai pateikti sudétingus reiskinius, bet
ir sudaro galimybes mokiniams savarankiSkai
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eksperimentuoti, tyrinéti bei gilinti supratima remiantis
realiais duomenimis. Ne maziau svarbus yra ir mokymosi
diferencijavimas, padedantis atliepti skirtingus mokiniy
gebéjimus ir motyvacijos lygj. Kirybiskas mokymo
metody derinimas prisideda prie jtraukesnés mokymosi
aplinkos kiirimo, kurioje kiekvienas mokinys gali patirti
paZzanga.

Be formaliojo ugdymo praktiky, reikSminga indeélj j
mokiniy motyvacija ir doméjimasi mokslu teikia
neformalios iniciatyvos, tokios kaip Vilniaus universiteto
Fizikos fakulteto organizuojama ,,Fotono* mokykla. Ji
skatina praktinj ziniy taikymga ir padeda moksleiviams ne
tik gilinti, bet ir plésti savo dalykines kompetencijas.
didaktika, metodai,

Reiksminiai zodzZiai:

kompetencijos.
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vytautas.klimavicius

Kietojo kiino ir aukS$tosios skyros BMR
spektroskopija yra galingas eksperimentinis metodas,
pagristas energiniy Suoliy tarp branduoliy sukininiy
energijos lygmeny, atsirandanciy stipriuose
magnetiniuose laukuose, registravimu. Kartu taikant
magiSkojo kampo sukimasi (MAS) ir daugybe impulsy
seky, kietojo kiino BMR leidzia atskleisti tiriamyjy
sistemy aspektus molekuliniame lygmenyje, pavyzdziui,
chemine aplinka, tarp-branduolinius  atstumus,
kvadrupolinés saveikos parametrus ir kt. Aukstosios
skyros BMR ir aibé impulsy seky, leidzia registruoti
skystosios fazés medziagy BMR spektrus, kurie leidzia
detaliai atskleisti jy molekuline struktiirg. Visa tai padaro
BMR puikia technika energijos medziagy ir energijos
kaupimo jrenginiy, pavyzdziui, NASICON (Sodium
Super Ionic CONductor) pagrindo baterijy tyrimuose -
galima tirti elektrolitus, elektrodus ex-situ ir in-situ
metodais. PraneS§imo metu bus pristatyti grupés naujausi
tyrimai NASICON pagrindo baterijy tyrimy srityje (1
pav.).

NTP (NaTi,(PO,).) ex-situ NMR

31P 23Na 13C

47,497 -
iy

e el | =

Working electrode ] P

1 pav. NASICON tipo baterijy elektrocheminis
sendinimas ir ex-situ BMR tyrimai.

NASICON struktiiros elektrodas buvo elektrochemiskai
sendinamas ir tiriamas naudojant 3'P, 2Na, 13C, **Ti
ex-situ kietojo kino BMR. Buvo aptiktas ir stebétas
NaTix(PO4); vandeninis elektrocheminis skilimas ir
elektrodo - elektrolito tarpfazés susidarymas. Susidariusi
tarpfazé susideda 1§ amorfinés fazés, panaSios |
TiO(OH)(H,PO4)-nH>0, ir karboksiliniy grupiy ant
anglies fazés. Siy tarpfaziy susidarymas jkrovimo-
iSkrovimo cikly metu lemia talpos praradima
NaTiy(POs4); pagrindu pagamintame elektrocheminame

jrenginyje. [1]
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Prane$imo metu bus pristatyti elektrolity aukstosios
skyros BMR tyrimai. Sie tyrimai leidzia kiekybiskai
jvertinti iStirpusiy  aktyviyjy elektrody medziagy
elektrocheminio jkrovimo iskrovimo metu kiekius.

Baterijy tyrimuose in-situ BMR yra labiausiai
besivystanti sritis. Prane$imo metu bus pristatyti grupéje
vykdomi BMR eksperimentinés jrangos kiirimo darbai.
Bitent bus pristatytas BMR zondas, kuris leidzia tirti
NASICON tipo baterijas jy elektrocheminio jkrovimo ir
iSkrovimo metu.

Sis projektas gavo finansavima pagal dotacijos sutartj
su Lietuvos mokslo taryba (LMT) (projekto nr. S-MIP-
23-47). Autoriai dékoja centrui SPECTROVERSUM uz
prieiga prie BMR jrangos.

Reiksminiai Zodziai: NASICON, BMR, Baterijos.
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Tikslus '"H BMR spektry modeliavimas: [Csmim][BF4] joninis skystis ir jo miSiniai su
vandeniu

Towards accurate modelling of '"H NMR spectra of ionic liquids: The case of [C4mim][BF4]
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Kambario temperatiiros joniniai skyséiai (JS), tai
organinés druskos, kurios islieka skystos kambario ar
artimoje temperatiiroje. Sie skys¢iai yra plagiai
tyrinéjami dél jy potencialaus pritaikymo jvairiose
srityse. TaCiau, dazniausiai, dél savo lokaliai
anizotropinés struktiiros bei daznai pasitaikancios
nanoskalinés segregacijos, jy struktiiros analizé taikant
'H Dbranduoliy magnetinio rezonanso (BMR)
tyrimai bandé modeliuoti imidazolio pagrindu sudaryty
JS protony cheminius poslinkius remiantis vienos jony
poros modeliu vakuume ar dielektriniame kontinuume,
deja, toks supaprastintas poziliris leido atkurti tik
kokybinius spektry bruozus. Siame tyrime bandoma
iveikti ankstesniy metody ribotumus taikant integruota
pozitri, apimantj molekulinius dinaminius (MD)
modeliavimus bei kvantinés mechanikos / molekulinés
mechanikos (KM/MM) metodika, siekiant tiksliai
prognozuoti "H BMR spektrus joniniy skys¢iy sistemose.

Tyrimo tikslas — pasiekti kiekybinj spektry '"H BMR
tiksluma tiek grynam  1-butyl-3-metil-imidazolo
tetrafluorborato joniniam skyséiui, tiek jo miSiniams su
vandeniu, kuriuose moliné joninio skys¢io dalis svyruoja
nuo 0,17 iki 1. Siam tikslui jgyvendinti buvo taikytas
integruotas modeliavimas, taigi buvo atliktos klasikinés
molekulinés dinamikos simuliacijos, taikant joniniams
skysCiams pritaikyta jégy lauka bei iSsamis kvantinés
mechanikos/molekulinés  mechanikos skaiéiavimai,
kuriais nustatomi 'H BMR izotropinio ekranavimo
konstantos.

Molekulinés dinamikos simuliacijy metu nustatyta,
kad tetrafluoroborato (BF4") anijonai dazniausiai
lokalizuojasi priesais C2—H2 grupe imidazolo zieda, o ne
vir§  ziedo, kaip buvo spéta  ankstesniuose
eksperimentiniuose  tyrimuose. Struktiiriné analizé
parodé, kad net mazéjant joninio skys¢io koncentracijai
misiniuose, vandens molekulés retai iSstumia anijonus i§
pirmojo solvatacijos sluoksnio aplink C2-H2, todél
struktiiriné aplinka islieka palyginti pastovi. Taip pat
buvo pastebéta nanosegregacija, kai butilo grupés sudaro
nepoliarinj tinkla, o vandens molekulés labiau pasiskirsto
anijony srityje. Taip pat esant Zemam joninio skyscio
kiekiui miSinyje su vandeniu, pastebéti didesni vandens
klasteriai, tac¢iau JS struktiira vis dar i§laiko segmentuotg
pobiid;.

'H BMR spektry moedliavimo rezultatai parodé, kad
skaiCiuoti 'H cheminiai poslinkiai labai tiksliai sutampa
su eksperimentiniais — nuokrypis sieké vos ~0.2 ppm
visose sistemose[2]. Ypac¢ tiksliai buvo modeliuotas H2
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protono cheminis poslinkis — ankséiau tai buvo vienas i$
labiausiai nenuspéjamy parametry. Nustatyta, kad 'H
BMR  spektrai [C4mim]* katijono yra beveik
nepriklausomi nuo mi$inio sudéties, nepaisant to, kad
molekuliné aplinka aplink C-H jungtis pastebimai kinta.
Sie rezultatai taip pat atskleide, kad JS struktiriniai
poky¢iai tik nezymiai kei¢ia BMR spektrus, kas buvo
netikéta, turint omeny ankstesnius tyrimus su kitais
anijonais (pvz., halogenidais), kur spektrai zenkliai
keitési.
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1 pav. Palyginimas tarp apskaiciuoty ir iSmatuoty
santykiniy C4mim* katijony '"H BMR spektry grynajame
[C4mim][BF4]. Eksperimentinés ir apskaiciuotos 'H
BMR cheminés poslinkio vertés, atitinkamai §exp it Scalc,
pateiktos ppm vienetais. Vienetinis tiesés grafikas
iliustruoja idealy atitikimg tarp skaiCiavimy ir
eksperimentiniy rezultaty[2].

Reiksminiai ZodZiai: jominiai skysciai, tirpikliai,
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mechanika / molekuliné mechanika
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Polipropileno ir plastikiniy pakuociy atlieky skilimo kinetikos analizé greitosios pirolizés

metu

Kinetic Analysis of Pyrolytic Decomposition of Polypropylene and Plastic Packaging Waste
during Flash Pyrolysis
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Globally, plastic waste treatment is a major
environmental challenge. The incineration for energy
recovery is still the main treatment method in Europe.
While in the world, the greater part of plastic waste is
landfilled (approximately 50%) or mismanaged, directly
polluting the land and oceans. Only a small fraction of
plastic waste is recycled globally, with estimates below
10% [1].

Pyrolysis is a thermochemical conversion process
during which wastes can be converted to value-added
products (gaseous, liquid or solid) through heating in the
absence of oxygen. According to Kannan et al. [2],
polyolefins during flash pyrolysis between 950 and 1000
°C are primarily depolymerised, recovering up to 68% of
ethylene and propylene monomers. Therefore, flash
pyrolysis of plastics mainly produces hydrocarbon gases,
which are also wvaluable from a calorific point.
Additionally, heavier hydrocarbons are the second most
abundant product in this type of pyrolysis of plastics,
which is comparable to diesel oil [3].

This study aimed to determine the kinetic parameters
of polypropylene (PP) plastic and plastic packaging mix
(PPM) pyrolytic decomposition in isothermal heating
conditions. The most common approach in pyrolysis
kinetic analysis is the isoconversional methods. Despite
the advantage of high convenience of the isoconversional
methods and precise measurement of temperature
feasible on the thermogravimetric analysis (TGA)
instrument, the main limitation noted is the slow heating
rate.

The primary reactions of the pyrolysis process are the
thermal decomposition of the polymeric chain, with the
main reaction mechanism being the random scission. The
random scission model assumes that polymer
decomposition occurs via the progressive cleavage of
chemical bonds and follows first-order kinetics. [4] To
estimate the kinetics of the single-step thermal
decomposition of feedstock for continuous or
semicontinuous flash pyrolysis, the following equation is

used:
da

4 — k(N)f (@) (1)

d
where d—f represents the rate of change of the degree

of conversion (a), k(T) is the temperature-dependent
reaction rate constant, and f(a) is the reaction model in
this case equal to 1—a. The rate constant of a chemical
reaction, which dictates the reaction's speed, is dependent
on temperature, as described by the Arrhenius equation.
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Proximate and ultimate analysis of PP and PPM was
performed to determine the feedstock composition.
While TG-GC analysis was carried out to study thermal
behaviour and VOC composition of pulverised (<1 mm)
PP and PPM pyrolysis, heating from ambient temperature
to 900 °C at 15 °C/min. Experiments on wire-mesh
reactor applying instant heating (1000 °C/s) were carried
out to measure the volatile yield from plastic samples (30
mg), maintaining them from 0,5 to 10 s at 800—1200 °C
temperature. The model was fitted with empirical data
points using the least squares fitting procedure to
determine kinetic parameters, activation energy (E.) and
pre-exponential factor (A). These are further used to
estimate the decomposition duration at relevant pyrolysis
temperatures by the first-order decay law.

The coefficient of determination was calculated to be
0.925, revealing a good fit of the single first-order
reaction model to the flash pyrolysis process of PP and
PPM. The plastic packaging mixture was determined to
possess a lower activation energy for decomposition and
markedly higher reaction rate constants relative to the
pure polypropylene. Several studies have described it as
a result of interactions between the different plastic types
during thermal degradation. Additionally, the activation
energy values of isothermal pyrolysis were significantly
lower than those of non-isothermal pyrolysis estimated
via isoconversional methods, which is mathematically
described by the kinetic compensation effect. The
primary cracking of PP and PPM at 800-1200 °C
concludes within 2-5 seconds, which is an important
measure for reactor design and process optimisation.

Keywords: plastic pyrolysis, decomposition kinetics,
plastic recycling
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Peptidas [Emim][TFA] miSiniuose su vandeniu — struktiiros ir BMR savybiy teorinis tyrimas

Peptide in [Emim][TFA] Mixtures with Water — Theoretical Study of Structural and NMR
Properties
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Joniniai skysciai (JS) jau kurj laika yra zinomi kaip
,,zalieji* ir biologiskai suderinami tirpikliai, o jy galimi
panaudojimo biidai biologinése srityse apima fermenty
katalitinio  aktyvumo  keitimg, jvairiy baltymy
stabilizavimg arba destabilizavimg, taip pat jy
pralaidumo per membranas didinimg [1]. Sgveikos tarp
joniniy skys¢iy ir baltymy yra jvairios ir gana sunkiai
interpretuojamos, todél kaip modeliné sistema daznai
naudojami trumpesni peptidai su JS. Tokiu biidu galima
nustatyti, kaip skirtingi JS saveikauja su peptidais, ar
keicia jy struktiirg vandeniniame tirpale. Tinkamiausias
metodas tarpmolekuliniy saveiky nustatymui yra
branduoliy magnetinio rezonanso (BMR) spektroskopija,
kadangi atomy, ypa¢ vandenilio, cheminis poslinkis yra
itin jautrus centrinés molekulés artimos aplinkos

poky¢iams.
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1 pav. a) peptidas Ala-Glu-Pro-Phe, b) etil-3-
metilimidazolio trifluoracetato joninis skystis,
c) AEPF trans/cis izomerai

Siame darbe buvo tirtas Ala-Glu-Pro-Phe (AEPF)
tetrapeptidas, taikant teorinés chemijos metodus kaip
molekulinés dinamikos (MD) simuliacijos ir kvantinés
mechanikos/molekulinés  mechanikos skai¢iavimai,
vandeningje terpéje bei JS/vandens miSinyje. Tyrimui
pasirinktas joninis skystis sudarytas i§ daznai JS
sudarancio imidazolio katijono ir trifluoracto rugsties
anijono — etil-3-metilimidazolio trifluoracetatas
([Emim][TFA]). D¢l prolino aminoriigsties, esancios
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peptido sudétyje, Sis peptidas gali egzistuoti dviejose
izomerinése formose — cis ir ftranms, kuriy abiejy
parametrai buvo jvertinti. Teoriskai apskaiciuoti peptido
vandenilio atomy cheminio poslinkio skirtumai buvo
palyginti su eksperimentiniais rezultatais [2], leidusiais
jvertinti jvairias sgveikas, vykstancias peptido/joninio
skyscio/vandens sistemose, o MD simuliacijy duomenys
atskleidé tam tikrus pokycius peptido antrinéje
struktiiroje. Joninio skys€io/vandens miSinyje aptikta
keletas skirtingy peptido konformacijy, todél buvo atlikta
iSsami struktiiros, tarpmolekuliniy saveiky bei joninio
skyscio poveikio joms analizg.

Reiksminiai Zodziai: MD simuliacijos, QM/MM,
BMR, peptidai, joniniai skysciai.
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Photoinitiation dynamics in SZ2080 photoresist sensitized with different photoinitiators
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Multiphoton laser lithography has emerged as a
rapidly developing technology, enabling the fabrication
of sophisticated three-dimensional (3D) microstructures.
Recent progress in this field primarily focuses on the
creation of novel microstructures [1], the development of
new laser sources, and the synthesis of new
polymerization materials with desired properties. As a
result, a hybrid organic-inorganic photoresist SZ2080 has
been synthesised and tested for 3D fabrication [2]. This
material facilitates the creation of inorganic ceramic
structures by utilizing multiphoton photopolymerization
process [2]. However, despite the broad applicability of
SZ2080, the photochemistry governing its potential
applications has not been investigated. Therefore, in this
work, we apply ultrafast transient absorption (TA)
spectroscopy to study these events.
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Fig. 1. TA spectra at different probe times of SZ2080
containing 1.0 wt % of Irgacure369

In this work, we investigate the photopolymerization
initiation dynamics in hybrid organic-inorganic
photoresist SZ2080 doped with various photoinitiators.
Fig. 1 shows the transient absorption (TA) spectra
recorded at different probe delay times for SZ2080
containing 1.0 wt% Irgacure 369 photoinitiator. These
measurements provide insight into the early-stage events
following photoexcitation and allow us to track the
evolution of intermediate stages on the femtosecond-to-
picosecond timescale.

Our results reveal the emergence of a strong
stimulated emission (SE) when Irgacure 369 is embedded
in the SZ2080 photoresist matrix, while in the solvent,
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we track only the development of excited-state
absorption (ESA). Finally, TA demonstrates an ability of
Irgacure 369 to initiate the polymerization reaction
significantly faster compared with other commonly used
photosensitizers, such as acyl phosphine oxide
derivatives. This enhanced reactivity was hypothesized
to be related to the photoinitor’s coordination interactions
within the inorganic part of SZ2080.

According to the nuclear magnetic resonance
spectroscopic data, we attribute the latter behaviour to the
formation of a donor—acceptor complex facilitated by the
electron-withdrawing Zr(IV) atom in the inorganic
moiety of SZ2080 interacting with the electron-donating
Irgacure 369. Such an interaction appears to promote
localization of photoinitiation, thus skipping the
diffusion of the radicals unlit they activate monomers.
The photoinitiation then becomes diffusion-unlimited,
which enables better control of the photopolymerization
process.

Taken together, these findings unveil the potential of
developing photoresist—photoinitiator interactions as a
way of choice to optimize material performance in high-
resolution 3D microfabrication.

Keywords: Multiphoton photopolymerization, hybrid
organic-inorganic prepolymer, donor-acceptor
complexes, electron transfer.
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Spiral galaxies with unusual azimuthal asymmetry in oxygen abundance
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The discs of spiral galaxies have long been known to
show negative radial abundance gradients in the sense
that the abundance is higher at the centre and decreases
with the galactocentric distance [1]. The distribution of
nebular abundances across the disc of a galaxy is
specified by a relation between the oxygen abundance,
O/H, and the galactocentric distance, R. It is a common
practice to derive the O/H — R relation assuming that the
abundance within the disc is symmetric. The scatter in
oxygen abundances around the O/H — R relation is
usually within 0.05 dex, i.e. spiral galaxies reveal an
azimuthal variation in the oxygen abundance with an
amplitude within 0.05 dex, and regions with enhanced
and reduced abundances are distributed throughout the
whole disc.

We found five galaxies in the Mapping Nearby
Galaxies at Apache Point Observatory survey (MaNGA)
with unusual abundance distributions. In the inner (more
than half of the optical radius) part of each galaxy, there
is a large, sector-like (up to a semi-circle) region where
the oxygen abundances are appreciably higher (> 0.06
dex) than in another sector, that is, the difference
between the oxygen abundances in those sectors exceed
the typical value of the scatter around the O/H — R
relations, an amplitude of the azimuthal variations in the
oxygen abundance. The galaxy M-11761-12705 is a
massive galaxy with a stellar mass of log(Mstar/Msun)
= 11.6 (more massive than our Galaxy, the Milky Way,
by a factor around 10), the masses of four other
galaxies are moderate: 10.1 < log(Mstar/Msun) < 10.4.

The oxygen abundances in the inner part of each
selected galaxy do not form a single sequence along the
radius; instead, they are split into two branches.
Abundances within both high- and low-metallicity
regions show flat radial gradients (the abundances are at
nearly constant levels). The histogram for the spaxel
abundances demonstrates two distinct peaks, the
difference between high and low abundances are of
0.06 — 0.08 dex.

We compare the evolutionary status our sample of
galaxies with azimuthal abundance asymmetry to other
galaxies, that is, we considered their positions in the
stellar mass versus star formation rate (SFR) diagram.
The SFRs in galaxies with azimuthal abundance
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asymmetry agree with the SFR — Mstar relation for
other galaxies [2].

The central oxygen abundance in the massive galaxy is
lower than the central oxygen abundances in galaxies of
similar masses, while the central O/H abundances in
four moderate-mass galaxies are comparable to that in
galaxies of similar masses. The N/O value for a given
O/H contains important information about the
enrichment history of heavy elements in the region
[3,4]. The high- and low-metallicity regions in massive
galaxy are located in the very low envelope of the band
in the O/H — N/O diagram. The positions of high-
metallicity regions of the moderate-mass galaxies in the
N/O — O/H diagram are closer to the lower envelope of
the band than the positions of low-metallicity regions of
those galaxies. This indicates that the origin of the high-
metallicity regions in the massive galaxy and four
moderate-mass galaxies can be different.

The abundance properties in the massive galaxy M-
11761-12705 can be explained by the low-metallicity
gas infall onto the galaxy and a subsequent episode of
high star formation rate (starburst) in the diluted
interstellar medium occurring between 20 and 50 Myr
ago. For moderate-mass galaxies, the higher oxygen
abundance in the high-metallicity region and its shift
towards the lower envelope in the N/O — O/H diagram
compared to the low-metallicity region can be
explained in one of two ways: either the starburst in the
high-metallicity region occurred several dozens of Myr
ago, or the star formation in the galaxy is accompanied
by galactic winds, and the region evolved with the lower
efficiency of the enriched galactic winds shows the
higher metallicity.

Detailed discussion of those galaxies are given in [4].
Key words: spiral galaxies, abundances, evolution
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Gravitacinis mikroleSis — jrankis aptikti nematomus planetinés masés objektus

Gravitational microlensing is a tool to detect invisible planetary-mass objects
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1§ zvaigzdziy stebéjimy ir evoliucijos teorijos Zinome,
kad pacios mastviausios Zzvaigzdés galiausiai virsta
juodosiomis  skylémis (juodosiomis bedugnémis),
mazesnés masés — neutroninémis zvaigzdémis ir jei
evoliucijos pabaigoje likusi masé¢ mazesné uz 1.33 Mo,
turime baltaja nykStuke (angl. White dwarf). Dar
mazesnés masés objektai yra rudosios nykstukés (angl.
Brown dwarfs) kur masé mazesné uz 0.08 MO, Jei

objekto masé siekia mazdaug 0.012 MO atitinkamai
mazdaug 13 Jupiterio masiy ir maziau, tai yra planetiniai
objektai. Tai yra santykinai labai silpnos spinduliuotés,
bet turintys mas¢ miisy galaktikos objektai ir tokiy
objekty turéty buti labai daug. Problema ta, kad tokius
objektus praktiskai sunku pastebéti net ir su paciais
galingiausiais teleskopais, negana to, dar reikia zinoti kur
teleskopg nukreipus yra didesné tikimybé objektg atrasti.
Gravitacinis mikrolesis yra fizikinis reiSkinys kai
tolimesnés zvaigzdés Sviesa yra sustiprinama prie§ mus
esanCio nematomo objekto masés, kurig gali sukelti
minétos juodosios skylés, neutroninés Zvaigzdés,
baltosios nyksStukés, bet ir planetiniai objektai, kuriy
masés zenkliai mazesnés uz Saulés. Juodyjy skyliy,
kurios susidaro i§ masyviausiy zZvaigzdziy ir masé lygi 5-
15 Saulés masiy, pagal Zvaigzdziy evoliucijos teorija
manoma, kad Pauks¢iy Tako galaktikoje turi biti apie 20
milijony tuo tarpu mazesnés masés ir silpnos
spinduliuotés objekty tikstanéiais karty daugiau[1].

Mes stebime tolimos zvaigzdés $viesa, o artimesnio
kiino gravitacinis laukas jg sustiprina panasiai kaip lesis.
Dazniausiai gravitacinio mikrolgsio trukmé yra nuo keliy
savaiciy iki keliy ménesiy, bet kartais pasitaiko ir kelis
metus trunkancio jvykio. Atrasti ir atpazinti mikrolesj
pakankamai  sudétingas uzdavinys, bet laimeli,
astronomai $iai dienai placiau naudoja jvairias dangaus
apzvalgas. Ilga laika GAIA kosminio teleskopo
duomenys buvo naudojami nuspéti mikrolesio jvykio
pradzia. Siandien pla¢iai taikome ASAS-SN ( The All
Sky Automated Survey for Super Novae), LCO (Las
Cumbres Observatory) ir kitos apzvalgos. Kadangi
automatinés apzvalgos skanuoja dangy kas tam tikra
laiko intervala, daZniausiai savaités ir ménesiai, o
tyrimams reikalingi vos ne kiekvienos nakties duomenys,
todeél testiniuose steb¢jimuose dalyvauja antZeminiai
teleskopai iSsidéste po visa Zemés rutulj. Be detaliy
testiniy steb¢jimy, kurie trunka nuo keliy ménesiy iki
mety, numanomus gravitaciniy lesiy jvykius yra
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sudétinga atskirti nuo eiliniy zvaigzdziy $viesio pokyciy
[2].

Gravitaciniy leSiy Galaktikos diske tyrimai leidzia
mums tirti nematomus objektus pladiame masiy
intervale. Lietuvos ir Lenkijos astrofizikai pasauliniu
lygiu bendradarbiauja Pauksciy tako Galaktikos disko
gravitaciniy mikroleSiy jvykiy paieSkose ir tyrimuose.
Pagal Lietuvos moksly tarybos (LMT) finansuojamag
tarptautinj projekta Lenkijos - Lietuvos juodyjy skyliy
paieska - atradimy metas (LMTLT, grant No. S-LL-24-1)

vadovas Dr. Edita Stonkuté, atlikome testinius
mikrolesiy  stebéjimus  jvykiams Gaial6aye [3],
Gaial8chf [4],Gaial9dke [5], bendradarbiavimo

rezultatai atsispindi recenzuojamuose auksto mokslinio
indekso publikacijose, ir paskutinis planetinis mikrolgsio
ivykis AT2021uey [6] kurio metu atrasta 1 kpc nuotolyje
M nykstuké Zvaigzdé turinti 1,3 Jupiterio masés planets.

Reiksminiai  ZodzZiai:  Gravitacinis  mikrolgsis,
Zvaigzdeés, juodosios skylés, baltosios nykstukes,
neutroninés zvaigzdes, egzoplanetos, astrofotometrija
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The chemical evolution of the Milky Way provides a
unique window into the history of our Galaxy and the
processes that shaped its diverse stellar populations.
Among the elements forged in stars, carbon, nitrogen,
and oxygen (CNO) are of particular importance. They
trace nucleosynthetic pathways of different stellar
progenitors, govern crucial aspects of stellar structure
and evolution, and represent the most abundant heavy
elements in the Universe after hydrogen and helium [1].
Beyond their astrophysical significance, CNO are also
indispensable for life as we know it, forming the
backbone of biogenic molecules and driving planetary
atmospheric chemistry and maybe even planetary
formation processes [2].

In this work, we present preliminary results on the
abundances of CNO in stars belonging to 35 open
clusters in the solar neighbourhood (96 stars in total). The
targets are in different evolutionary stages, namely the
red giant branch and red clump, located at distances up to
4.6 kpc from the Sun and spanning ages from 0.05 up to
5 billion years [3]. The stars were observed with the
Telescopio Nazionale Galileo (TNG) in La Palma,
Canary Islands. The spectra were obtained using the
HARPS-N spectrograph (R = 115,000), covering the
3830-6930 A wavelength range [4]. Preliminary trends
of [C/Fe] and [N/Fe] as a function of [Fe/H] are shown in
Fig. 1.

Carbon and nitrogen are so-called mixing-sensitive
elements, as their surface abundances change during
stellar evolution. When a star ascends the red giant
branch, the first dredge-up occurs: the convective
envelope deepens and connects the chemically altered
regions of the stellar interior with the surface. As a result,
carbon becomes depleted while nitrogen is enhanced.
These abundance variations not only trace internal
astrophysical processes, but also provide information
about the stars themselves: the extent of the mixing
depends on stellar mass, which is closely linked to stellar
age [5]. The resulting empirical [C/N]-age correlation
thus offers a useful age indicator, that can be applied
alongside other dating methods to ensure robust and
reliable estimates.

By analysing [C/N] in open clusters spanning a wide
range of ages, we can calibrate the relationship between
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abundance ratios and stellar ages. Such relations not only
provide constraints on the efficiency of mixing processes
in stellar interiors but also provide an additional practical
tool for estimating ages of large stellar samples. This, in
turn, contributes to refining our picture of the chemical
and dynamical evolution of the Milky Way.
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Figurel. [C/Fe] and [N/Fe] vs. [Fe/H]. Curjurié¢ et al., in
preparation

Keywords: Galactic chemical evolution, open
clusters, stellar evolution and nucleosynthesis, stellar
ages.
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Lithium (Li) and CNO surface abundances are
powerful tracers of stellar evolution and internal mixing
processes. In single red giants, these abundances
generally follow well-predicted changes after the first
dredge-up [1]. However, RS CVn-type stars are close,
chromospherically active systems with rapid rotation
and strong magnetic fields, which often show
abundance patterns that diverge from these standard
predictions [2,3]. Their pronounced chromospheric
emission, spot activity, and enhanced angular
momentum make them important targets for
understanding how magnetic activity affect chemical
evolution [4].

Allilre

Figure 1: Solid lines show models including 1DUP;
dashed lines show thermohaline + rotation mixing [5].
Black, pink, and green lines correspond to Z = 0.014,
0.004, and 0.002. Circles: RGB stars; plus signs:
subgiants; triangles: red clump. Blue symbols: below
RGB bump, red: above RGB bump, green: thick-disc
stars.

The aim of this study is to investigate Li and CNO
abundances, together with 12C/3C and C/N ratios, in a
sample of 33 RS CVn stars observed with the 1.65 m
Moletai Astronomical Observatory telescope equipped
with the VUES spectrograph, complemented by archival
spectra of 13 additional stars taken from Paper I [6].
High-resolution spectra (R = 36000 and 68000) were
analysed using spectral synthesis, and stellar masses
were determined via the UniDAM tool.

Our analysis shows that roughly half of the low-
mass RS CVn giants display lithium abundances
consistent with first dredge-up (1DUP) predictions,
whereas the rest are more strongly depleted, in line with
additional thermohaline mixing. In intermediate-mass
RS CVn stars, lithium is systematically reduced
compared to standard models, with the pattern best
explained by rotation-induced mixing. Overall, the
lithium behavior in RS CVn systems mirrors the
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evolutionary decline seen in normal red giants, but with
evidence for earlier onset of extra mixing.

Carbon isotopic ratios further support this picture.
Two stars, *iot Gem and HD 179094, exhibit low
12C/13C values despite lying below the red giant branch
(RGB) luminosity bump, suggesting that extra mixing
begins earlier in active stars than in inactive
counterparts. In contrast, the Li-rich giant V* OP And
retains unusually high C/N and 2C/'3C ratios, leaving
the mechanism of its enrichment unresolved.
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Figure 2: Model predictions are shown: solid line —
first dredge-up (1DUP), dashed — thermohaline mixing
(TH), dash-dotted — thermohaline + rotation (TH+ROT)

[7].
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Aplinkos salygy jtaka CulnZnS/ZnS kvantiniy tasky poveikiui gély vandeny fitoplanktonui

Environmental conditions impact on effects of CulnZnS/ZnS quantum dots on freshwater
phytoplankton
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D¢l vis dazniau vandens telkiniuose nustatomy
nanomedziagy didesnj mokslinj susidoméjima kelia ir
kvantiniy tasky (KT), jskaitant CulnZnS/ZnS-COOH,
poveikis gély vandeny fitoplanktonui. Nors vario
pagrindu pagaminti kvantiniai taskai laikomi maZziau
toksiska alternatyva nei kity tipy KT, jie vis tiek kelia
potencialia rizikg vandens organizmams, todél jy
poveikis fitoplanktonui reikalauja iSsamesnio jvertinimo
ir nuodugniy tyrimy. Fitoplanktong sudarantys
mikrodumbliai, kaip bioindikatoriai, yra gyvybiskai
svarblis vertinant vandens kokybe ir aptinkant bei
nustatant terSalus. Jy verté taip pat grindziama jautrumu
aplinkos pokyciams ir greita fiziologine reakcija. Kai
kuriy tipy nanodaleliy sgveika su mikrodumbliais gali
sutrikdyti  gyvybiskai svarbius lasteliy procesus,
pavyzdziui, fotosinteze [1].

Impulso-amplitudés modulivota (angly kalba: Pulse
Amplitude Modulated - PAM) fluorimetrija yra
patikimas metodas, leidziantis neinvaziSkai stebéti
mikrodumbliy  autofluorescencijos ir fotosintezés
parametry  pokyc¢ius.  Fluorescencijos  (FL) ir
Koherentinés anti-Stokes Ramano sklaidos (angly kalba:
Coherent Anti-Stokes Raman Scattering - CARS) [2]
mikroskopijos metody derinimas suteikia detalig
informacija apie natiiraliy cheminiy medZiagy
pasiskirstyma mikrodumbliuose, pavyzdziui, karotinoidy
ir kaip Sias medZziagas paveikia kvantiniai taskai. Taciau
kol kas nepakanka ziniy, kaip skirtingy tipy KT poveikis
priklauso nuo mikrodumbliy raSies ir kokia jtaka jam
padaro aplinkos salygos, kuriomis auga fitoplanktonas.

Atliktas Desmodesmus sp. ir Scenedesmus sp.
mikrodumbliy tyrimas, siekiant palyginti specifinj
kvantiniy taSky sukelta poveiki jy fotosintezés
efektyvumui ir bendrai fiziologijai skirtingomis aplinkos
saglygomis. Nustatyta, kad komerciskai prieinami
CulnZnS/ZnS-COOH kvantiniai taskai trikdo abiejy
rasiy mikrodumbliy fotoaklimatizacijos procesa, taciau
konkretiis poky¢iai priklauso nuo auginimo salygy, prie
kuriy mikrodumbliai buvo prisitaike.

Vario pagrindu pagaminti kvantiniai taskai sukelia
Scenedesmus sp. dumbliy elektrony transporto greicio
(ETR) ir fotosintezés II sistemos kvantinio naSumo
(Y(II)) sumazeéjima. Taciau nefotocheminiy koeficienty
pokyciai priklauso nuo dumbliy prisitaikymo prie
aplinkos salygy ir susiformavusiy fenotipy (1 pav.).
Tiriant Desmodesmus sp. dumblius nustatyta, kad
CulnZnS/ZnS-COOH KT sukelia lasteliy  zutj:
pradiniame etape, pragjus 24 valandoms, buvo
uzregistruotas autofluorescencijos ir karotenoidy CARS
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signalo sumazgjimas, o po 48 valandy buvo aptiktas i$
lasteliy i$siskyrusio chlorofilo fluorescencijos signalas.

Pradinés augimo salygos

Scenedesmus sp.

a - )
Fenotipas |

B,

& S

34 pmol fotony/m?s

Eksperimento metu

dumbliai auga 34 pmol

Visi KT paveikti
fotony/m2s

4 Sugeneruota su DI

-

KT poveikis dumbliams prisitaikant
prie pasikeitusio apsvietimo!

1 pav. Scenedesmus sp. mikrodumbliy fenotipai
susiformave dél skirtingy apSvietimo salygy.

ISsamesnés Zinios apie skirtingy tipy kvantiniy tasky
ekotoksiSkuma platesniam mikrodumbliy riisiy spektrui
padéty ne tik prognozuoti ir mazinti galimg zala, kurig
sukelia KT, pateke | ekosistemas, bet taip pat prisidéty
prie KT taikymo pramongje ir medicinoje tobulinimo bei
plétros.

ReikSminiai ZodzZiai: nanodalelés, vandeniné terpé;
autofluorescencija, mikroskopija.
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Tetrapiroliniai junginiai yra viena i§ ankstyviausiy
fotosensibilizatoriy (FS) klasiy, naudojamy sukelti
oksidacinj stresg vézio lastelése, jas paveikiant Sviesa, ir
tokiu budu jgalinant tikslinj citotoksisSkuma, kartu
sumazinant pasalinj poveik] sveikiems audiniams. Toks
gydymo biidas vadinamas fotosensibilizuota terapija,
taciau platesnj jo pritaikyma klinikingje praktikoje, be
kity priezasCiy, apsunkina nepakankama regimosios
$viesos skvarba pro biologinius audinius.

Jonizuojancioji spinduliuoté (JS), kuri neturi S§io
trukumo, taip pat pritaikoma vézio lasteléms inaktyvuoti,
taciau jos sukeliama zala audiniams néra selektyvi, o
pasalinis poveikis sveikiems audiniams mazina leistinas
praktinio taikymo ribas ir riboja radikalaus gydymo
galimybes. Sig problema siekiama jveikti kuriant ir
jdiegiant naujas technologines spindulinio gydymo
priemones, bei tarpusavyje derinant kelis gydymo
metodus, pvz., radioterapija ir chemoterapija. Taciau
kompleksinis véziniy audiniy atsakas j jonizuojancios
spinduliuotés sukeltas pazaidas apsunkina radikalaus
sprendimo paieska.

Siekiant  iSplésti  jonizuojancios spinduliuotés
pritaikymo galimybes, didinti jos veiksmingumg bei
minimizuoti zalinga poveikj spindulinés terapijos metu,
pasitelkiami radiosensibilizatoriai, radioprotektoriai ir
radiomoduliatoriai. Radiosensibilizatoriai ir
radiomoduliatoriai - tai medziagos, kuriomis siekiama
stiprinti tiesioginj spindulinés terapijos poveikj ar
jvairiais budais mazinti vézio lasteliy atsparuma,
paveikiant jy gyvybinius procesus tiek pacios procediiros
metu, tiek ja pabaigus. Kita vertus, radioprotektoriai yra
junginiai, kuriais norima apsaugoti nuo jonizuojancios
spinduliuotés sukeliamy pazaidy normalius, sveikus
audinius, ar gauti didziausig terapinio poveikio langa,
pavyzdziui, jgalinant padidinti toleruojama Svitinimo
doze. Vienas i§ pagrindiniy wUminiy JR poveikiy
organizmui yra oksidacinis stresas [1].
Fotosensibilizatoriy veiksmingumas fotosensibilizuotos
véZio terapijos atveju taip pat priskiriamas padidéjusiam
audiniy oksidaciniam stresui; taciau gaunamas biologinis
poveikis priklauso tiek nuo sudétingos sgveikos tarp FS
struktliriniy ypatumy, fotofizikinio ir fotocheminio
aktyvumo, bei jy kaupimosi ir pasiskirstymo
biologiniuose audiniuose savybiy, tiek ir nuo paciuose
audiniuose sukeliamy procesy. Taigi, nors kai kuriy
tetrapiroliniy junginiy radiosensibilizuojantis poveikis
buvo tiriamas deSimtmecius ir netgi atlikti sékmingi
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uz pastebéta gydomojo poveikio sustipréjima arba jo
nebuvima, néra iki galo suprantamas. I dalies taip yra
del skirtingy naudojamy eksperimentiniy protokoly, taip
pat ir dél vézio audiniy heterogeniskumo bei deguonies
lygio skirtumy juose, kurie yra svarbiis veiksniai,
lemiantys lasteliy radiosensibilizacija ir terapinj
rezultaty. Kita vertus, tai lemia ir nepakankamas démesys
pritaikomy fotosensibilizatoriy fizikocheminéms
savybéms, kurios gali paveikti jy salygojama
radiosensibilizuojantj ar apsauginj poveiki
jonizuojancios spinduliuotés paveiktiems audiniams.
Sioje tarpdisciplininéje apzvalgoje bus aptariami
tyrimai atskleidZiantys galimg tetrapiroliniy junginiy,
kaip radiosensibilizatoriy ir radioprotektoriy, dvejopa
vaidmenj, ir panaudojimg didinant véZzio radioterapijos
optimizavimo galimybes. Svarbus vaidmuo ¢ia tenka ir
egzogeninés S-aminolevulino riigsties, sukeliancios
protoporfirino  IX  kaupimgsi  mitochondrijose,
panaudojimui, taip sukuriant i$skirting galimybe jveikti
vézio lasteliy gynybos mechanizmus, galinCius
reik§mingai paveikti gydymo rezultata [3]. Bus pristatyti
esami kombinuotosios vézio radioterapijos iSSukiai ir
apzvelgtos kelios galimybés pagerinti jos veiksminguma,
tam pasitelkiant naujausius nanotechnologinius metodus,
besiremianc¢ius unikaliomis nanodariniy savybémis.

ReikSminiai  ZodZiai:  jonizuojanti
tetrapirolai, vézys, radiosensibilizatoriai.

spinduliuoté,
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Mesenchymal stem cells (MSCs) are promising
therapeutic carriers thanks to their natural ability to
migrate to tumors. Recent studies showed that loading
cargo into MSCs does not affect this homing ability
[1, 2]. To ensure safety, the cargo must remain inactive
until MSCs reach tumors. One strategy is to use light-
activated materials, which are harmless in the absence of
stimuli but trigger cytotoxic reactions upon illumination.
The main drawback is limited light penetration, so near-
infrared (NIR) excitation would help reach deeper tumor
layers [3]. Chemotherapeutic drugs, such as the clinically
proven doxorubicin (DOX), can be harmful to MSCs and
may impair their natural migratory abilities. As a result,
only a few studies have demonstrated the targeted
delivery of chemotherapy drugs using MSCs [4].
Nanotechnologies may offer various ways to encapsulate
doxorubicin in a safe nanoenvelope; however, a smart,
stimuli-triggered release mechanism must be engineered
to enable the release of the toxic compound on demand.

Recently, dendrimer-based nanoclusters (DNCs)
have been synthesized, loaded with DOX and
indocyanine green (ICG) to construct a light-sensitive
chemotherapy drug [5]. ICG is known to increase the
local temperature upon irradiation of 808 nm laser light,
and as a consequence, DOX is released from the
dendrimer structure.

Research  objective — to synthesize novel
multifunctional dendrimer-based nanoparticles with
targeting, photothermal, and photodynamic features,
combined with MSCs as cancer-specific cell delivery
vehicles to achieve efficient cancer diagnosis and
treatment.

PAMAM dendrimer nanoclusters (DNCs-ICG-DOX-
PEG) were synthesized by a previously established
protocol [5]. The optical properties of DNCs-ICG-DOX-
PEG were measured using an FLS920 spectrophotometer
(Edinburgh  Instruments Ltd) and a UV-VIS
spectrophotometer Cary 50 (Varian, Australia). The
hydrodynamic diameter of nanoclusters was determined
using a ZetaPals (Brookhaven Inc., USA) particle size
analyzer. Photobleaching and phototherapeutic effect
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experiments on MSCs were performed using an 808 nm
wavelength laser. Live MSCs cells were imaged using a
Nikon Eclipse TE2000-S C1 plus scanning laser confocal
microscope. Hoechst 33342 and LysoTracker Green
DND-26 were used to stain nuclei and lysosomes for
intracellular localisation analysis of DNCs-DOX-ICG-
PEG. The metabolic activity of MSCs after exposure to
different concentrations of DNCs-DOX-ICG-PEG was
evaluated using the CCK-8 cell counting kit. Migratory
properties of MSCs were evaluated using a wound assay.
Finally, a pilot study with mouse tumor models was
conducted to investigate the accumulation and
biodistribution of DNCs-DOX-ICG-PEG following
injection.

It was determined that DNCs-ICG-DOX-PEG are
stable in various biological media, compared to DNCs
without PEG. MSCs are able to efflux DOX from their
nucleus; however, DOX encapsulated in dendrimers
remains inside the cells for the longer period.
Biocompatibility studies showed that at certain
concentrations, DNCs-ICG-DOX-PEG does not affect
the metabolic activity and migratory properties of MSCs.
Upon irradiation with 808 nm laser, the metabolic
activity of MSCs is decreased in a dose-dependent
manner.

This study was supported by Research Council of
Lithuania No. S-LT-TW-17 and National Council of
Science and Technology No. NSTC 113-2923-M-A49-
006 -MY?2.

Keywords: nanocarriers, dendrimers, phototherapy,
mesenchymal stem cells
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Didelio pralaidumo erdiviné-laikiné optiné koherentiné tomografija

High-throughput spatio-temporal optical coherence tomography
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Optiné koherentiné tomografija (OKT) yra metodas,
leidziantis registruoti trimacius (3D) vaizdus Sviesa
sklaidanciose medziagose. D¢l Sios savybés OKT vos per
kelis deSimtmecius tapo vienu kertiniy oftalmologinés
diagnostikos metody. Taciau tradiciniy skenuojanciy
OKT sistemy pritaikyma riboja palyginti mazas
skenavimo greitis, optinés aberacijos, koherentinis
triuk§mas ir judesio artefaktai. Sias problemas i§ dalies
sprendzia pilno lauko OKT (PL-OKT), kurioje
naudojama 2D  kamera lygiagreCiam  signalo
registravimui, i§ esmés padidinanéiam vaizdinimo sparta
[1]. Maksimalus greitis pasiekiamas sujungus PL-OKT
su derinamo bangos ilgio lazeriu ir Furjé srities duomeny
registravimo principu. Sis metodas, vadinamas erdvine-
laikine optine koherentine tomografija (ELOKT) [2],
leidzia atlikti didelés spartos 3D tinklainés vaizdinima,
tadiau pasizymi ribotu jautriu. Siame darbe pristatome
didelio pralaidumo (DP) opting sistema, kuri pagerina
ELOKT jautrj iki 3.5 karto (5.4 dB). To pasiekiama
standartinj 50/50 S$viesos pluosto daliklj pakeitus
asimetriniu  90/10 dalikliu ir panaudojus galinéje
objektyvo zidinio plok§tumoje montuojamg nukreipiantj
veidrodj [3]. Si konfigiracija leidzia maksimaliai
padidinti j bandinj patenkantj §viesos srautg ir efektyviau
surinkti atgal i§sklaidyta signala, nes naudojant jprastus
50/50 pluosto daliklius, prarandama daugiau nei 75 %
Sviesos: apie 50 % netenkama apsvieCiant bandinj ir dar
tieck pat signalui griztant link detektoriaus. Be to,
vaizdinant biomedicininius bandinius, atskaitos pluosto
atspindzio koeficientas turi biiti labai zemas (vos keli
procentai), o tai dar labiau padidina nuostolius.
Paprasciausiai padidinti Sviesos Saltinio galig daznai
negalima dél techniniy apribojimy arba fototoksinio
poveikio rizikos tiriamam objektui. Miisy pasitilytas
paprastas, Sviesos energija taupantis metodas pritaiko
ELOKT sistemas realaus laiko, silpnai atspindinciy
biologiniy bandiniy vaizdinimui. Metodo efektyvuma
patikrinome tirdami tiek sintetinius (atspindinCius ir
sklaidancius) bandinius, tieck Zmogaus tinklain¢ in vivo
[4]. Pav. 1 pavaizduota DP-ELOKT sistema, susidedanti
i§ §viesos generavimo ir vaizdinimo sistemy. Sviesos
generavimo sistemoje derinamo bangos ilgio lazerio
$viesa, atspindéta nuo deformuojamos membranos (DM),
yra jvedama ] ilgg daugiamod] Sviesolaidj. Vaizdinimo
sistema pagrjsta Linnik interferometru ir susideda i$
dviejy vaizdinimo kamery: itin sparcios 2D kameros ir
linijinés kameros kuri naudojama greitam aksialiniy
tinklainés vaizdy registravimui. DP-ELOKT pagerina
SNR 3.5 karto, o sistemos jautrumas siekeé 81.2 dB esant
jprastinei konstrukcijai ir 86 dB DP rezime.
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1 pav. VirSuje pavaizduota DP-ELOKT principiné
schema. L1-L9 — achromatiniai I¢Siai; obj. —
objektyvas. Raudonas pluostas zymi ap$vietimo ir
atraminius pluostus, o pilki pluostai vaizduoja
i$sklaidyta Sviesa. Apacioje- tinklainés XZ skerspjuiviai.

Pav. 1 pavaizduoti trys tinklainés skerspjivio (XZ)
vaizdai, apimantys geltonosios démés (makulos) sritj su
DP-ELOKT sistema. Kiekvienas vaizdas atitinka
skirtingg tinklainés skerspjtivi ir fiksuoja vis kitg vieta
geltonojoje  déméje.  Visuose vaizduose  aiSkiai
atpazjstami visi pagrindiniai tinklainés sluoksniai:
nerviniy skaiduly sluoksnis, vidinis ir iSorinis tinkliniai
sluoksniai, tinklainés pigmentinis epitelis ir gyslainé.

Reiksminiai  ZodZiai: mikroskopija,
koherentiné tomografija, oftalmologija.
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Patrik S¢ajev!, Marco Nardone?, Carey Reich?, Rouin Farshchi®, Kevin McReynolds*, Dmitry Krasikov*, and
Darius Kuciauskas®

nstitute of Photonics and Nanotechnology, Faculty of Physics, Vilnius University, Sauletekio Ave. 3, LT-10257,
Vilnius, Lithuania
’Department of Physics Bowling Green State University Bowling Green, OH 43403, USA
3California Technology Center, First Solar, Santa Clara, CA, 95050 USA
“Advanced Research, First Solar, Perrysburg, OH, 43551 USA
SChemistry and Nanoscience Center, National Renewable Energy Laboratory, Golden, CO, 80401 USA

patrik.scajev@ff.vu.lt

CdTe is the only thin film technology to demonstrate
large scale manufacturability and long-term reliability.
[1] It is cost-competitive with crystalline photovoltaics
and has lower embedded energy and carbon. To further
reduce cost per watts, efficiency improvements are
needed. Loss analysis and defect models guide and
benchmark such improvements.

Here, we apply detailed measurements of electronic
defects and carrier dynamics using a combination of
spectrally- and time-resolved methods [2]. We study
polycrystalline CdSe,Tei.x heterostructures fabricated by
vapor transport deposition as a function of Se
composition (x = 0, 0.2, and 0.4) and As dopant
incorporation. Impact of uniform and graded bandgaps
(graded bandgaps are used in record-efficiency solar
cells) and with different levels of As (group V dopant)
incorporation were investigated. Such correlative
analysis of electronic defects and their impact is applied
to polycrystalline PV absorbers for the first time: spectral
photoluminescence (PL) quantifies near-bandgap
radiative defect states, time-resolved PL quantifies
trapping, picosecond-resolution light-induced transient
grating (LITG) quantifies initial mobility i,
nanosecond-resolution LITG quantifies mobility on the
charge collection timescale b (Fig. 1), and pump-probe
spectroscopy quantifies radiative and nonradiative state
lifetimes. We show that initial mobilities in As-doped
polycrystalline heterostructures (i = 5-60 cm? (Vs)™)
are comparable with mobilities in single crystal CdTe:As
with similar dopant activation (u = 10-100 cm? (Vs)™!).
Carrier trapping to the sub-bandgap defect states
(activation energies Ex = 60—165 meV) within less than
1 ns results in =50 times lower mobility, consistent with
device simulations. Impact on solar cells is quantified in
device simulations, which agree with current CdTe
photovoltaics efficiency records (Fig. 2).

We show that electronic defects in high-efficiency
As-doped CdSeTe solar cells are more complex than
usually assumed in solar cell models, and more complex
than defects in perovskites or Cu(In,Ga)Se,. Our work
builds on recent observations of sub-bandgap emission in
CdSeTe, develops a more detailed understanding of

charge carrier transport and recombination, and examines
the impact on state-of the-art solar cells.

Keywords: CdTe, thin film solar cells, optical
characterization, loss analysis,.
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Lazerinio mikroapdirbimo taikymai GaN ir Ga:03 puslaidininkiniu prietaisy gamyboje

Aditive processing of the GaN and Ga:03 based semiconductor devices by Direct Laser
Micromachining
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Direct laser micromachining (DLM) is widely studied
technique in semiconductor processing, due to its
contactless nature, sub-micron precision, and high speed.
Typically, DLM has been applied to GaN-based and
GayO3 based for laser liftoff of the epitaxial layers [1],
[2], laser vertical interconnect accesses (VIAs) drilling
[3], [4], laser dye dicing [5], [6], and high precision laser
annealing of Ohmic contact stacks for device processing
[7],[8]. However up to date — very little research has been
done on usage of DLM for typical semiconductor device
formation processing steps such as mesa isolation
formation, recessing and metallization lift-off for ohmic
and Schottky contacts.

In this work, we investigate uses of DLM for mesa
isolation formation and ohmic contact recessing on
Gax0Os-based and AlGaN/GaN high electron mobility
transistor (HEMT) structures. Such new mask-less
technology is additive, maskless, and green expanding
usage of recessed electric contacts in semiconductor
heterostructures due to reduction of the fabrication time,
material consumption, and simplifying the technology
[9].

The DLM was used to remove material with 320 fs
laser pulses of 345 nm wavelength controlling the
damage to the semiconductor structure and
contamination with ancillary materials. The results were
compared to the UV-photo Ilithography methods
combined with reactive ion etching. Electric contacts
were processed of a Ti/Al/Ni/Au (30/210/40/150 nm)
metal stack. Only organic contamination removal from
semiconductor surfaces was used prior to metallization
using a piranha solution H>SO4:H>O> (3:1). Circular
transmission line measurement (CTLM) method was
used to compare performance of the recessed and
reference CTLM ohmic contact arrays. To investigate
mesa formation capability, semiconductor areas between
CTLM array contacts were recessed from 70 nm to
250 nm in the case of heterostructures of GaN and Ga,O3
and above 1 pm for epitaxial Ga,O; layers. Recessing of
ohmic contacts in CTLM arrays for AIGaN/GaN HEMT
structures was investigated by DLM in the range of
70 nm.

Results of DLM isolation obtained for the
semiconductor heterostructure samples show that recess
depth of 100 nm or more between ohmic contacts is
enough to isolate contacts, since resistance between them
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increases more than 7 orders of magnitude. In the case of
DLM recessing of ohmic contacts for AlGaN/GaN
HEMT structures — good ohmic performance was
achieved but still demonstrating up to 1.6 times higher
ohmic contact resistance that requires further
optimization. This can be caused by the current 70 nm
DLM recess depth (recessing below two-dimensional
electron gas — over recessing) and contact front edge
recessing design used. Possible solution is to used
complex pattern recesses, such as array recessing, which
could provide a better match to over-recessing and will
be studied in future.

Acknowledgement: the work received founding from
LMT through the project: ,,Tyrimas bekaukiy zaliyjy
technologijy GaN ir Ga203 galios jrenginiams gaminti
naudojant lazerinj mikroapdorojima‘ (P-LT-TW24-1).
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HEMT, GaO:.

References

[1] A. Tanaka et al., Sci. Rep., vol. 12, no. 1, p. 7363, May 2022, doi:
10.1038/s41598-022-10610-4.

[2] M. D. Alam et al., Appl. Phys. Lett., vol. 119, no. 13, Sep. 2021,
doi: 10.1063/5.0064716.

[3] O. Kruger et al., IEEE Electron Device Lett., vol. 27, no. 6, pp.
425-427, Jun. 2006, doi: 10.1109/LED.2006.874212.

[4] C. Sasaoka, Y. Ando, H. Takahashi, N. Ikarashi, and H. Amano,
Phys. status solidi, vol. 220, no. 16, Aug. 2023, doi:
10.1002/pssa.202200739.

[5] S. Indrisitnas, E. Svirplys, J. Jorudas, and 1. Kasalynas,
Micromachines, vol. 12, no. 4, p. 407, Apr. 2021, doi:
10.3390/mi12040407.

[6] Z. Sun et al., J. Mater. Sci. Technol., vol. 238, pp. 303-312, Dec.
2025, doi: 10.1016/j.jmst.2025.03.044.

[71 M. Hou, G. Xie, and K. Sheng, IEEE Electron Device Lett., vol.
39, no. 8,  pp. 1137-1140,  Aug. 2018,  doi:
10.1109/LED.2018.2844951.

[8] Z.Liu, D. Chen, L. Wan, and G. Li, IEEE Electron Device Lett.,
vol. 39, no. 12, pp. 1896-1899, Dec. 2018, doi:
10.1109/LED.2018.2877717.

[9] L Kasalynas, S. Indrisitnas, P. Prystawko, and P. Kruszewski,
“METHOD FOR FABRICATION OF RECESSED
ELECTRICAL ELEMENTS,” EP3975224B1, 2022.



Tiesioginé grafeno sintezé ant SiO2 ir h-BN mikrobange plazma aktyvuoto cheminio
nusodinimo i§ gary fazés biidu ir taikymas lauko tranzistoriams bei fotodiodams

Direct synthesis of graphene on SiO: and h-BN by microwave plasma enhanced chemical
vapor deposition for field-effect transistor and photodiode applications
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Zymiausia 2D nanomedziaga, grafenas, pasizymi
milziniSkais elektrony ir skyliy judriais (iki 350 000 cm?
V1§71, galimybe legiruoti elektriniu lauku, lankstumu,
skaidrumu, cheminiu inertiSkumu [1]. Todél greta
daugelio kity galimy taikymy, atliekami gausts tyrimai
kuriy tikslas yra panaudoti grafena jvairiy jutikliy ir itin
sparéiy elektroniniy prietaisy gamybai [1]. Cia svarby
vaidmenj atlieka lauko tranzistoriai su grafeniniu kanalu
[2]. Tokie prietaisai gali biiti sékmingai panaudoti ir
jvairiy dujy jutikliy bei biojutikliy gamybai. [3,4]

Paprastai grafenas auginamas cheminio nusodinimo
i§ gary fazés biidu ant katalizinés (Cu ar Ni) folijos arba
ekstrafolijuojamas [5]. Toliau vykdomas ilgas grafeno
perneSimo ant puslaidininkio ar dielektriko pavirSiaus
procesas [5]. Tuo metu grafenas gali biiti uZzterStas
jvairiais adsorbatais, jame atsiranda raukslés [6]. Be to,
§i technologija nesuderinama su puslaidininkiniy
prietaisy gamybos technologine seka.

Neseniai parodyta, kad grafeno sluoksnj galima
tiesiogiai uzauginti ant dielektriniy arba puslaidininkiniy
pagrindy, naudojant plazma aktyvuota cheminj
nusodinima i§ gary fazés [3,7]. Taciau kol kas Sios
technologijos yra uzuomazgoje.

Siame darbe grafeno sluoksniai buvo tiesiogiai
sintezuoti ant Si(100) ploksteliy, SiO, pléveliy, terminio
oksidavimo btudu uzauginty ant Si(100) pagrindy ir
heksagoninio boro nitrido (h-BN) pléveliy uzauginty ant
silicio didelés galios impulsinio magnetroninio
dulkinimo budu. Grafeno sintezei naudotas mikrobange
plazma aktyvuotas cheminis nusodinimo i§ gary fazés.

Grafeno struktiira tirta vieno bangos ilgio (532 nm)
Raman‘o sklaidos spektroskopijos biidu. Grafeno
morfologija tirta atominiy jégy mikroskopijos biidu ir
skenuojanciu elektroniu mikroskopu. Buvo pagaminti
tiesiogiai sintezuoto grafeno lauko tranzistoriai ir
fotodiodai.  IStirtos Siy  prietaisy  elektrinés ir
fotoelektrinés charakteristikos, jvertintas grafeno judris.

Buvo nagriné¢jama auginimo salygy (temperatiros,
metano ir vandenilio srauty santykio, slégio, plazmos
galios ir sintezés proceso trukmés) jtaka grafeno
strukttirai. Nustatyta, kad keiciant Siuos technologinius
parametrus galima valdyti grafeno sluoksniy skaiciy ir
defekty kiekj grafene ir vyraujantj jy tipa.

IStyrus jvairiom salygom uZzauginto grafeno lauko
tranzistorius su SiO2 uztiiros dielektriku nustatyta, kad
krivininky judris grafene did¢jo didéjant auginimo
trukmei, sintezes temperatiirai ir plazmos galiai.
Parodyta, kad didziausig jtaka kriivininky judriui grafene
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turéjo grafeno sgveika su pagrindu ir savaiminio
legiravimo procesai. Tuo tarpu aiskios defekty tankio ir
tipo jtakos kriuvininky judriui nenustatyta. IStyrus
heksaginio boro nitrido jtaka grafeno struktiirai ir
prietaisy elektrinéms bei fotoelektrinéms
charakteristikoms parodyta, kad h-BN pasluoksnis
padidino grafeno sluoksniy SiurkStuma. Taciau kartu §is
pasluoksnis susilpnino grafeno savaiminio legiravimo
efekta, gerokai padidindamas grafeno/Si(100) fotodiody
fotosrove, atviros grandinés jtampg ir trumpojo jungimo
srove.

Apibendrinant, iStyrus tiesiogiai sintezuoto grafeno
struktiirg ir grafeno lauko tranzistoriy bei fotodiody
charakteristikas nustatyta, kad krivininky judriui grafene
ir grafeno/Si fotodiody fotoelektrinéms bei fotovoltinéms
charakteristikoms lemiama jtakg turi grafeno savaiminis
legiravimas, o ne defekty tankis grafene arba jy tipas.

Reiksminiai ZodzZiai: tiesioginé grafeno sinteze,
mikrobange plazma aktyvuotas cheminis nusodinimas is
gary fazés, h-BN, Raman ‘o sklaidos spektrosokopija,
grafeno lauko tranzistoriai, grafeno fotodiodai.
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Terminis lazeriu indikuotas nanodaleliy generavimas i plony titano-aukso dangy

Thermal laser-induced generation of nanoparticles from thin titanium-gold films

Vita Petrikaité!, Evaldas Stankevi¢ius'
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
vita.petrikaite@ftmec.lt

Iprasti sintetiniai dazai pasizymi placiu spalvy
spektru, taCiau daznai kelia ekologing grésme dél
toksisky ir biologiskai neskaidomy medziagy
i§siskyrimo [1]. Plazmoninés nanostruktiiros, ypac
auksinés nanodalelés, sitlo tvarig alternatyva dél
unikaliy optiniy savybiy. KeiCiant metalo nanodaleliy
dydj, forma ir sudétj, galima reguliuoti jy S$viesos
sugerties ir sklaidos savybes, kad bty sukurtos
specifinés spalvos. Skirtingai nuo jprastiniy struktiiriniy
spalvy, kurios  priklauso nuo  nanostruktiiry
periodiskumo, lemian¢io matoma spalvg [2],
plazmoninés spalvos sukuriamos dél lokalizuoty
rezonansy atskirose nanostruktirose. Plazmonika
grindziama koherentiniais laidumo juostos elektrony
virpesiais nanodalelése, vadinamaisiais plazmonais [3].
Lokalizuotieji pavir§iaus plazmony rezonansai (LPPR)
apibidina Sviesos ir metalo nanodaleliy saveika,
apimanc¢ig krivio tankio svyravimus nanodaleliy
pavirsiuje [4]. Ryskios plazmoniniy nanodaleliy spalvos
skiriasi nuo triniy medziagy atspalviy. Taciau termiskai
generuojamos nanodalelés lazeriu i$ plonos aukso dangos
pasizymi ribotu spalvy diapazonu dél morfologiniy
apribojimy [5]. Siame darbe siekta iSplésti plazmoniniy
spalvy spektra jterpiant adhezinj titano (Ti) pasluoksnj
tarp stiklo padéklo ir aukso dangos. Sis sluoksnis skirtas
pagerinti tiek aukso plamoniniy spalvy jvairove, tiek
dangos stabilumo savybes [6].

Eksperimentai atlikti nanodaleles generuojant i$
plony dangy (Au 8 nm; Ti 2 nm + Au 8 nm; Ti 4 nm +
Au 8 nm; Ti 6 nm + Au 8 nm; Ti 10 nm + Au 10 nm; Au
8 nm + Ti 6 nm) jas termiskai kaitinant nanosekundiniu
impulsiniu lazeriu, veikian¢iu 532 nm bangos ilgio
diapazone. Sisteminé analizé buvo atlikta kei¢iant
impulso energija (3,5u1) — 38,5 wJ), skenavimo greitj
(1 mm/s — 500 mm/s), pasikartojimo daznj (0,5 kHz—
100 kHz) ir linijy tarpa (25 pm — 75 um), siekiant
optimizuoti lazerio parametrus plazmoniniy spalvy
formavimui. Nustatyta, kad dangos su adheziniu Ti
pasluoksniu pasizyméjo intensyvesnémis lokalizuoto
pavirSiaus plazmony rezonanso (LPPR) smailémis.
Sluoksniy konfigtiracija Ti 10 nm + Au 10 nm
pasizyméjo plaCiausiu spalvy spektru, su maksimaliu
spalvy skirtumo parametru AE=36,83, ir aukStomis
ekstinkcijos vertémis, net esant mazai impulsy energijai.
Nustatyta, kad didinant Ti pasluoksnio storj, vyksta
raudonasis poslinkis ilgesniy bangy link ir mazéja
reikalinga impulso energija spalvai gauti. Sie rezultatai
patvirtina, kad nanodalelés generuotos i§ plony Ti/Au
dangy naudojant lazerinj terminj kaitinima yra
perspektyvus metodas plazmoninéms  spalvinéms
savybéms gauti be litografijos, kurios pritaikomos
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didelés raiskos spausdinimui, apsaugai nuo klastojimo,
fotoniniy komponenty ir ekologisky optinio spausdinimo
technologiy taikyme.

1 pav. Optinés mikroskopijos nuotrauka, kurioje
matomas §io tyrimo metu sugeneruotas Fiziniy ir
technologijos moksly centro logotipas.

Reiksminiai zodziai: nanodalelés, plazmonika, lazeris,
auksas, plazmoninés spalvos, LPPR, Ilokalizuotas
pavirSiaus plazmony rezonansas.
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UZgalaktiniy atstumy tikslumas ir krizé kosmologijoje

The accuracy of extragalactic distances and the crisis in cosmology

Rima Stonkuté ir Vladas Vansevicius
Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio pr. 3, 10257 Vilnius
vladas.vansevicius@ftme.lt

Pastarajj deSimtmetj, ypa¢ po observatorijos Planck
rezultaty galutinio paskelbimo 2018 m., aktualizavosi
poreikis suprasti Lemetro-Hablo konstantos dichotomija
[1], kuri sukélé krizing situacija kosmologijoje.

Perspektyviausias kelias Siai problemai spresti yra
tolesnis atstumy iki galaktiky matavimo tikslumo
didinimas. Mes parodéme, kad tiksliausias i§ esamy
uzgalaktiniy atstumy nustatymo metody yra milziniy
sekos virstnés (TRGB) ryskio matavimas (1 pav.) [1].

T
MF?SOW

1 pav. TRGB priklausomybés: vir§uje 8 Gyr izochronos,
kuriy metalingumas [M/H] =-2.2, —-1.5, =0.7, —0.4, 0.0
(i8 kairés j desing); apacioje [M/H] = —1.5 izochronos,
kuriy amzius 2, 4, 8 ir 14 Gyr (i§ kairés j deSing).
Fotometrinés juostos: Johnson #; Cousins 7/,
JWST/NIRCAM FO90W ir F150W [1].

Tyrimui naudojome galaktikos M33 zvaigzdziy BVI
fotometrijos duomenis (2 pav.) [2]. Sukiiréme nauja
metoda TRGB nustatymui ir iStyréme TRGB kitimg M33
diske (3 pav.) [3]. Nustatéme M33 atstumg — 842 kpc:
(I — Myp)o™CB = 24,626 + 0.008. Parodéme, kad metodo
tikslumas geresnis nei 1 % ir taip galima iSmatuoti netgi
mazai pasvirusio M33 disko pakraséiy atstumy skirtuma.

Miisy rezultatai, prieSingai nei tikéjomés, sustiprino
iSvada, kad Visatos plétimosi greitis, nustatytas pagal
kosminés foninés spinduliuotés temperattros fliuktuacijy
spektra, reikSmingai (~50) skiriasi nuo iSmatuoto pagal
galaktiky judéjima [1].
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2 pav. M33 zvaigzdziy (162087), esanéiy 6-10 kpc
atstumu nuo galaktikos centro, /, (V' — I) diagrama [2].
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3 pav. M33 TRGB ryskio (/) priklausomybé nuo spalvos
rodiklio (V' — I). Galaktikos M33 atstumas nustatytas
pagal 5 matavimus elipsés (raudona spalva) viduje [3].

Reiksminiai zodziai: TRGB, galaktika M33, kosmologija.

Padé¢ka

Esame dékingi COST Action 21136 Cosmoverse kolegoms uz
informatyvias diskusijas. Tyrimui buvo gauta finansiné parama i$
Lietuvos mokslo tarybos (sutartis Nr. S-MIP-24-98).
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Supermasyviy juoduju skyliy kilmé

The origin of supermassive black holes

Kastytis Zubovas', Matas Tarténas'
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
kastytis.zubovas@ftmc.lt

Beveik kiekviena galaktika centre turi supermasyvia
juodaja skyle. Jy masés varijuoja nuo <10® Msayes iki
>10'" Mgaues. PanaSiy, daugiau nei milijardo Saulés
masiy, juodyjy skyliy randama net ir galaktikose, kuriy
$viesa mus pasiekia i§ maziau nei milijardo mety amziaus
Visatos (kosmologinis raudonasis poslinkis z > 5.5).
Kaip jos susiformavo ir kaip sukaupé tokig mase per kelis
Simtus milijjony mety? Galutinio atsakymo neturime,
taciau egzistuoja bent kelios hipotezés [1].

Dazniausiai literatiiroje =~ minima hipotezé -
vadinamasis ,,masyviy pirmtaky“ modelis, pagal kurj
supermasyviy juodyjy skyliy pirmtakai buvo 10° - 10°
Msaues dujy telkiniai, egzistave mazdaug 100 milijony
mety amziaus Visatoje ir tiesiogiai kolapsave i juodasias
skyles. Véliau jos uzaugo iki ~1000 karty didesnés
masés, prisijungdamos supancias dujas. Kita hipotezé
teigia, jog juodosios skylés susiformavo iskart po
Didziojo sprogimo, tad turé¢jo daugiau laiko uzaugti.
Kitos hipotezés teigia, jog juodyjy skyliy pirmtakai buvo
pirmosios zvaigzdés, mazdaug 100-180 milijony mety
amziaus Visatoje sprogusios supernovomis ir palikusios
10-100 Msaues juodasias skyles. Virsribinio augimo
modelis teigia, kad juodosios skylés galéjo augti
prisijungdamos medziaga sparéiau uz vadinamaja
Edingtono riba, kai spinduliuotés slégio jéga atsveria
juodosios skylés gravitacija. Galiausiai, chaotinés
akrecijos modeliuose virSedingtonis augimas
nereikalingas, pakanka tiesiog léto juodosios skylés
sukimosi, dél kurio sumazéja akrecijos spinduliuotés
efektyvumas.

Juodyjy skyliy augima galima aprasyti viena israiska,
susiejancia juodosios skylés mase¢ M ir laikg po DidZiojo
sprogimo ¢ [2]:

t—tg I—€

M(t) = M,exp ( A6); )

TEdd €

¢ia M, yra juodosios skylés pirmtako masé, f# -
susiformavimo laikas, tgaqq = 454 mln. m. - Edingtono
laiko skalé, € - spinduliuotés efektyvumas, A - vidutinis
akrecijos metu pasiekiamas $viesis lyginant su Edingtono
$viesiu, o 6 - laiko dalis, kurig juodoji skylé prisijungia
medziagg. Lygties  supaprastinimui  apibréziame
,,augimo efektyvuma* y = (1-€)'A. Pav. 1 pavaizduotas
ry8ys tarp My ir y (bei jam atvirkstinio dydzio )/_’ , kurio
verté esant maksimaliai efektyviam augimui, t.y. A =0 =
1, artima €) jaunoje Visatoje aptiktoms supermasyvioms
juodosioms skyléms, laikant, kad #, = 100 mIn. m. Matyti,
kad sumazinus spinduliuotés efektyvuma nuo daznai
priimamos vertés € = 0.1 (y! ~ 0.11) iki nesisukanéiai
juodajai skylei biidingo € = 0.057 (y"! ~ 0.061), biitina
pirmtako masé¢ daugumai stebimy objekty susiformuoti
sumazg¢ja daugiau nei trimis eilémis.

Kuo ankstyvesnéje Visatoje aptinkama juodoji skylé,
tuo grieztesnés masés ribos - ta rodo punktyrinés kreivés,
atitinkancios itin ankstyvy juodyjy skyliy, aptikty James
Webb teleskopu ties z > 8, pirmtaky masés ribas. Taciau
negalima atmesti, kad net ir Sie objektai galéjo iSaugti i§
zvaigzdinés masés (Mo = 10-100 Msauies) pirmtaky.

Prane$ime pateiksiu naujausiy James Webb atradimy
analiz¢ ir parodysiu, kad jie geriau dera su chaotinés arba
vir§ribinés akrecijos modeliais, 0 ne su masyviy pirmtaky
ar pirmyksciy juodyjy skyliy hipotezémis. Taip pat
parodysiu, kad tokiy spar¢iai auganciy juodyjy skyliy
kuriamos tékmés gerai paaiSkina vadinamyjy ,,mazy
raudony taskeliy”, randamy ankstyvoje Visatoje [3],

savybes.
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1 pav. Reikalingos pirmtaky masés i$ kuriy esant
skirtingam efektyvumui gali uzaugti stebimos juodosios
skylés ankstyvoje Visatoje (z>5.5). Skalé virSuje -
augimo efektyvumas, apacioje - atvirkstinis dydis (Zr.
tekstg). Punktyrinémis kreivémis pazymeéti du objektai-
rekordininkai, atrasti James Webb kosminiu teleskopu.
Vertikalios punktyrinés linijos zymi spinduliuotés
efektyvumo rézj (kairéje - kai juodoji skylé stacionari,
desinéje - naudojant jprastg verte).

Reiksminiai ZodzZiai: juodosios skylés, akrecija,

galaktiky evoliucija.
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M31 disko zZvaigzdziy spie€iu dydzio ir masés funkcijos evoliucija

Evolution of star cluster size and mass function in the M31 disc

Karolis Daugevicius, Eimantas Kri§¢itinas, Erikas Cicénas, Rima Stonkuté, Vladas Vanseviéius
Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, 10257 Vilnius
karolis.daugevicius@ftmec.lt

Zvaigzdédara yra vienas i§ pagrindiniy mechanizmy,
lemianciy galaktiky formavimasi bei evoliucija. Didzioji
dalis zvaigzdziy gimsta spieciuose, kurie dél evoliuciniy
ir dinaminiy procesy suyra ir sudaro bendrg galaktikos
disko zvaigzdziy populiacija. Todél Zzvaigzdziy spieciy
tyrimai padeda geriau suprasti fundamentinius
zvaigzdédaros ir galaktiky evoliucijos procesus. Esminés
zvaigzdziy spieiy populiacijy savybés, jgalinancios
apriboti minéty procesy teorinius modelius, yra spieciy
masés funkcijos (CMF) ir spieCiy dydzio skirstinio
laikiné bei erdviné evoliucija.

Pasitelkdami Andromedos galaktikos (M31) PHAT
apzvalgoje aptikty spieCiy apertirinés fotometrijos
matavimus [1, 2] nustatéme 1922 spieCiy amziy, masg,
ekstinkcijg, struktiirinius parametrus ir parengéme iki
Siol didziausig M31 disko spieCiy parametry kataloga. Ji
analizuodami iStyréme M31 CMF bei spieCiy dydzio
evoliucija.

CMF modeliavome placiai taikoma Schechter tipo
funkcija dN/dM = A- M™% - exp(—M/M;), kur A yra
normavimo konstanta, proporcinga spie¢iy formavimo
spartai; M. — CMF posiikio masé. Nustatéme M31 disko
CMF M, = (13.3%33)-10°My (1 pav.). Sis jvertis
daugiau kaip 1.5 karto didesnis uz anksciau nustatyta,
M. = (8.5%%8) - 103M, [3]. Pranesime aptarsime CMF
laipsnio rodiklio ir M, parametro laikines bei erdvines
variacijas M31 diske.

Naudodami realistiSkus spiec¢iy modeliy vaizdus [4],
jvertinome kokig jtaka masininiu mokymu (ML) grjsty
spie¢iy aptikimo algoritmy taikymas turéty CMF
tyrimams artimose galaktikose. Parodéme, kad ML
algoritmai M31 atveju aptikty ~2 kartus mazesnés masés
spieCius, nei zmogaus atlickama vizuali paieSka. Tai
uztikrinty patikimesnius CMF rezultatus mazos spieciy
masés srityje, o tai savo ruoztu jgalinty daug tiksliau
nustatyti CMF laipsnio rodiklio ir M vertes.

Tirdami M31 spieciy dydzio evoliucija nustatéme,
kad didzioji dalis jy yra kompaktiski (pusés Sviesio
spindulys R,~1.7 pc). Nustatéme, jog gravitacinémis
jégomis susiety spieciy charakteringasis R, per
pirmuosius 100 min. m. padidéja daugiau kaip 2 kartus
(nuo ~0.7 pc iki ~1.6 pc). Sis spiediy plétimasis ypa¢
efektyvus per pirmus ~40 mIn. m. Taip pat, jauny spieciy
(<100 miIn. m.) skirstinys masés-spindulio parametry
erdvéje bei R, evoliuciné eiga gerai sutampa su
hidrodinaminio plius gravitaciniy saveiky modeliavimo
[5] rezultatais (2 pav.), nepaisant to, jog [5] darbe yra
modeliuojamos  skirtingo tipo (nykstukinés, mazo
metalingumo) galaktikos. Sie rezultatai indikuoja, kad
jauny spieciy dydzio evoliucijai M31 diske didziausig
jitaka, bent jau per pirmuosius 100 mln. m., turi masyvios
trumpai gyvenancios zvaigzdeés.

80

T T
O o 050 N
! %o ©90,%% J
i ]
—1+ o
% L ]
s
3t ]
e ]
73_ -
747 P vHo§ [y Faed By og i I
2.5 3.0 3.5 4.0 4.5

log(M/M¢)

1 pav. Diferencialinis spieciy masés skirstinys. Raudona
linija — Schechter funkcija, Mg = (13.3733) - 103Mg;
zalios linijos — 10 000 individualiy CMF aproksimacijy
taikant atsitiktinés atrankos (angl. bootstrap) metoda.
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2 pav. Jauny spieciy (<100 mln. m.) masés-spindulio
sarysis. Oranzinés linijos zymi 3 spie¢iy modeliy
evoliucijg [5] nuo 3 iki 100 mIn. m. Raudonos rodyklés
rodo evoliucijos kryptj ties 10, 20, 40 ir 80 mIn. m.

Reiksminiai ZodzZiai: M31 galaktika, zvaigzdziy spieciai.

Padéka
Sis tyrimas gavo finansing parama i§ Lietuvos mokslo
tarybos (sutartis Nr. S-MIP-24-98).
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Automatinis ZvaigZzdziy spieciy aptikimas galaktiky diskuose

Automated Star Cluster Detection in the Disks of Galaxies

IFiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, 10257 Vilnius
2Vilniaus universitetas, Saulétekio al. 9, 10222 Vilnius
erikas.cicenas@ftmc.lt

Astrofizikoje vienas svarbiausiy procesy yra
zvaigzdédara, kuri lemia galaktiky, tarpzvaigzdinés
terpés ir zvaigzdziy evoliucija. Zvaigzdziy spieéiai nuo
Sio proceso neatsiejami, kadangi dauguma zvaigzdziy
susiformuoja juose [1]. Siuo metu didziausia problema
yra spieciy galaktiky diskuose identifikavimas plataus
lauko apzvalgose; kol kas efektyviausias budas —
pasitelkti savanorius ir/ar ekspertus.

Sprendziant §ig problema masininis mokymasis (ML)
yra perspektyvus metodas [2]. Jis jgalina pagreitinti
procesa, ji atkartoti ir atlikti detalius statistinius tyrimus.
Taciau Siems tyrimams tinkamy stebéty spieciy skaicius
yra labai ribotas.

Mes naudojame 9 milijony parametry konvoliucinj
neuroninj tinklg (CNN), kurj treniravome naudodami
stebéjimy duomenis i§ Panchromatic Hubble Andromeda
Treasury (PHAT) [3] ir daugiau nei 12 mln. misy
sugeneruoty stochastiniy spie¢iy modeliy. Tinklo
architektiira yra panaSi j ResNet [4]. Klasifikatorius
treniruojamas | tikrus PHAT fonus jterpiant sintetinius
spiecius. 1 pav. parodytos Andromedos galaktikos zonos,
naudotos treniravimui ir testavimui. Treniravimo zona
parinkta taip, kad turéty jvairaus tankio sri¢iy, o
testavimo zona (15kpc zvaigzdédaros ziedas), kad
apimty daug foniniy galaktiky. 2 pav. parodyta
treniravimo eiga ir pastebime, jog tinklas gerai
konverguoja.

1 pav. 24 pm galaktikos M31 nuotrauka. Mélynai
pazymeéta treniravimo sritis, raudonai — testavimo sritis.

Tinklo efektyvumas buvo patikrintas naudojant
dirbtiniy spieciy testa ir lyginant su PHAT spieciy
katalogu [5]. 3 pav. matome, kad tinklas itin gerai aptinka
spiecius; ribinis ryskis yra apie 2 mag gilesnis nei [5]. I§
testavimo srityje esanciy 196 spieCiy misy tinklas
atranda 193 (98,5%), taip pat papildomai aptinka 59 dar
neatrastus spiecius.

Suo metu sprendziame perteklinio aptikimo problema
— tinklas atranda ~4x daugiau objekty nei yra tikétiny
spieCiy, todel dar reikalinga papildoma interaktyvi

atranka. Taip pat tinklg dar reikia tobulinti maZinant
jautruma fono lygio tikslumui.

0.18 F —
— Train
— validation

0 20 40 60 80 100

Epoch
2 pav. Treniravimo (Train) ir testavimo (Validation)
im¢iy nuostoliy funkcijy (Loss) priklausomybé nuo
epochos. Testavimui naudota 23-ia epocha.

1.0 =

0.8

e
o

Fraction detected
o
=

0.2

0'016 18 20 22
F475W [mag]

3 pav. Atrasty sintetiniy spie¢iy dalies priklausomybé
nuo ryskio. Ribinis ryskis F475W ~ 24 mag.

ReikSminiai ZodzZiai: zZvaigzdziy spieciai, konvoliucinis
neuroninis tinklas (CNN).

Padéka
Tyrima rémé Lietuvos mokslo taryba, sutartis Nr. S-MIP-24-98.
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MasSininio mokymo taikymai plazmoniniy nanodaleliy ekstinkcijos spektry interpretavimui

Applications of Machine Learning for Interpreting the Extinction Spectra of Plasmonic
Nanoparticles
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Plazmoninés nanomedziagos, kurios pasizymi
unikaliomis, nuo dielektrinés funkcijos bei linijiniy
matmeny priklausomomis, rezonansinémis savybémis,
turi daugybe taikymy fotonikoje, katalizéje, jutikliuose,
biomedicinoje bei daugelyje kity sri¢iy [1]. Tauriyjy
metaly nanostruktiiras galima formuoti naudojant
raiSkias litografijos priemones taCiau nors Sie metodai
pasizymi dideliu tikslumu, taiau taip suformuoti
nanodariniai dél polikristaliSkumo bei krasty Siurkstumo
nebiitinai yra geros optinés kokybés. Lazeriné bei
cheminé koloidy sintezés yra placiai taikomi alternatyvis
nanodariniy formavimo metodai. Pagrindiniai cheminés
sintezés privalumai - galima iSgauti pakankamai
monodispersinius,  monokristalinius,  bei  daug
sudétingesnés  geometrijos nanodarinius, jskaitant
anizotropines trimates nanostruktiiras, kuriy sintezé
kitais budais tiesiog néra jmanoma [2].

Nors nanodariniy koloidai turi ir tiesioginiy taikymy,
taciau dazniau jie yra nusodinami ant pavirSiaus siekiant
kuo efektyviau panaudoti jy rezonansines savybes.
Pavyzdziui, naudojant kapiliarinj nusodinimg j i§ anksto
suprojektuotus Sablonus su periodinémis klifitimis,
galima efektyviai susiaurinti pavirSiaus plazmony
rezonansg. Tokios periodinés dvimatés nanostruktiiros,
dar vadinamos metapavir§iais bei pasizymincios
pavirSiaus gardelés rezonansu, yra naudojamos,
nanolazeriams, pavirSiuje stiprinamos Ramano sklaidos
jutikliams bei katalizei [3,4].

Visy $iy taikymy pagrindinis elementas yra Zinomo
dydzio bei formos koloidinés nanodalelés, kuriy
matmenis galima kryptingai keisti sintezés metu.
Dazniausiai koloidy kokybé yra kokybiskai vertinama
atliekant ekstinkcijos matavimus UV-Vis-nIR diapazone
bei lygiagreciai kiekybiskai vertinama pasitelkiant
raiskias  elektroninés  mikroskopijos  vaizdinimo
galimybes. Norint mikroskopiskai jvertinti nanodariniy
dydziy skirstinius reikia atitinkamo bandinio paruo§imo
bei, siekiant uztikrinti patikimg statistika, daugybés
mikroskopiniy matavimy atlikimo. Tuo tarpu, nors
ekstinkcijos  matavimai  suteikia tik  kokybing
informacija, jie yra daug paprastesni ir prieinamesni.

Elektromagnetiniy bangy sugertis ir sklaida sferinése
dalelése yra gana tiksliai matematiskai apraSoma Zzinant
daleliy matmenis bei jy dielektring konstanta, taciau net
tam tikra vidutinio dydzio sklaida. Pastaruoju metu vis
placiau taikant masSininio mokymo sprendimus jie buvo
pradéti taikyti ir optinés ekstinkcijos  spektry
interpretavimui. Turint pakankama kiekj eksperimentiniy
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duomeny, arba dar palankiau, pasitelkiant skaitinj
modeliavimg  skaitiskai  sugeneravus  treniravimo
duomenis bei jais apmokius giliuosius neuroninius
tinklus, tapo jmanoma gana tiksliai nustatyti realiy
eksperimentiniy  koloidiniy méginiy  nanodariniy
matmenis bei jy dydziy skirstinius [5].

Siame darbe, naudojant sidabro bei aukso nanodaleliy
cheming sinteze i§ uzuomazgy, buvo susintetinti
skirtingo vidutinio dydzio bei skirtingo
polidispersiskumo  koloidiniai tirpalai. Jy optinés
ekstinkcijos spektrai bei skenuojancios elektrony
mikroskopijos matavimai buvo naudojami kaip
vertinimo duomenys giliojo mokymo neuroniniy tinkly
pateikiamiems rezultatams. Generuojant treniravimo
duomenis giliojo mokymo neuroniniams tinklams buvo
iSbandyta daugelis literatliroje aprasyty dielektrinés
funkcijos dispersijy ir buvo nustatyta, kad geriausio
atitikimo galima tikétis, kai jy kokybés koeficientai ir
kristality dydziai yra artimi tiriamiems koloidams.
Giliojo mokymo neuroniniy tinkly spéjamy vidutiniy
dydziy rezultaty tikslumas sieké 1% vidutinj kvadratinj
nuokrypj, o atsakymai, naudojant standartinj stalinj
kompiuterj, buvo generuojami per 11 ms.

Reiksminiai Zodziai: nanodalelés, auksas, sidabras,
ekstinkcijos spektras, masininis mokymas, dydzZiy
skirstinys, dielektriné funkcija.
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Spygliu geometrijos jtaka linijinéms ir nelinijinéms optinéms auksiniy nanoeZiy savybéms

Spike geometry-dependent linear and nonlinear optical properties of gold nanourchins
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Nanostructures exhibiting localized surface plasmon
resonance (LSPR) possess optical properties that are
highly sensitive to their size and shape. Such
nanostructures are widely applied in photocatalysis,
nonlinear optics, surface-enhanced Raman spectroscopy
(SERY), fluorescence enhancement, sensing,
photovoltaics, biosensing, and biomedicine [1,2].
Selecting the most suitable plasmonic material for a
given application requires careful consideration of the
metal type, size, geometry, and crystallinity. Among
plasmonic metals, gold (Au) and silver (Ag) are the most
commonly used due to their strong and tunable optical
responses.

Gold nanostructures can be synthesized in both
symmetrical forms (spheres, cubes, tetrahedra, nanorods)
and non-symmetrical morphologies (nanourchins,
nanostars, nanoflowers). While these non-symmetrical
nanostructures share the common feature of a central core
decorated with protrusions, their distinct geometries lead
to markedly different optical behaviors. Gold
nanourchins (Au NUs) feature a spherical core densely
covered with short, irregular spikes of varying length and
thickness, whereas nanostars exhibit a core with long,
sharp, and well-defined tips, and nanoflowers are
characterized by petal-like surface features [1,2].

In this work, we investigated the linear and nonlinear
optical properties of Au NUs with core sizes of 50-80 nm
and spike lengths ranging from 6—15 nm, and compared
them to spherical Au nanoparticles of similar size.
Steady-state absorption, transient absorption
spectroscopy (TAS), transmission electron microscopy
(TEM), SERS, and electromagnetic (EM) simulations
were employed to examine the role of spikes in
governing the plasmonic response. By combining
experimental and modeling approaches, we established
how spike geometry modifies the EM properties of Au
NUs and constructed a plasmon hybridization scheme for
NUs with an 80 nm core and 20 nm spikes (80]20), as
illustrated in Figure 1.
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Figure 1. Plasmon hybridization scheme of an 80|20
NU sample, with a schematic energy-level diagram
showing hybridization between the spherical core and
uniformly distributed spike plasmons [2].

Our results demonstrate that the plasmonic and
optical properties of Au NUs are strongly governed by
spike geometry. The linear and nonlinear plasmonic
properties of shperes and Au NUs with short spikes (7
nm) are quite similar. While significant spectral shifts
and field enhancements are observed once the spike
length exceeds 10 nm and the aspect ratio surpasses 1.5
(AuNUs long (>10 nm) spikes). These findings highlight
the importance of spike engineering for practical
applications in photocatalysis, sensing, and SERS.

The studies were performed within the
NANOTRAACES project carried out under the M-
ERA.NET 2 scheme, MERANET-22-2 and co-funded by
the Research Council of Lithuania.

Keywords: TAS, Au nanourchins, spikes of Au
nanourchins, EM modeling, SERS.
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Struktiros ir elektriniy savybiy priklausomybé nuo augimo temperatiros PVD teliro
nanostorio sluoksniuose

Dependence of Structure and Electrical Properties on Growth Temperature in PVD Tellurium
nano-thin Films
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Nanomatmeny medziagos kelia didelj susidoméjima,
nes jos gali buti pritaikytos naujos kartos prietaisuose,
tokiuose kaip lauko tranzistoriai, infraraudonyjy
spinduliy jutikliai ar naujo tipo atminties elementai.
Viena i§ medziagy, pastaruoju metu sulaukusi
susidoméjimo yra teliras (Te), kurio nano-atmaina
telurenas, skirtingai negu grafenas, yra sunkiai iSgaunami
mechaniniu kristaly pléSymo biidu [1]. Siekiant tirti
teltireno savybes bei panaudoti praktikoje, bitina teliro
sluoksnius  auginti  kontroliuojamomis  sglygomis.
Augimo kontrolé yra pagrindinis veiksnys, lemiantis
atomy iSsidéstyma bei elektrines (optines) sluoksniy
savybes. Sios savybés stipriai priklauso nuo sluoksniy
auginimo salygy, o vienas svarbiausiy parametry yra
padéklo temperatiira.

Nepaisant augancio susidoméjimo plonais teliiro
sluoksniais, iki Siol néra iki galo suprasta padéklo
kaitinimo jtaka, ypa¢ temperattry intervale iki 326 K.
Ant santykinai Salty padékly uzaugintuose sluoksniuose
sudétinga kontroliuoti adsorbcijos, desorbcijos ir atomy
migracijos procesus, lemiancius sluoksniy morfologija ir
kristaliskuma. Siy procesy jtaka ypa¢ ryski itin plonuose
sluoksniuose (7-10 nm), kurie daznai biina neistisiniai,
todél tampa sudétinga tirti jy elektrines bei struktiirines
savybes.

Siame darbe buvo pasirinkta tirti kiek storesnius, apie
20 nm storio teliro sluoksnius. Tokie sluoksniai vis dar
pasizymi nanometriniy sluoksniy savybémis, taciau juos
galima tirti naudojant Rentgeno spinduliy difrakcija
(XRD), Ramano spektroskopija bei elektriniy savybiy
matavimo metodus. Tyrimu siekta nustatyti, kaip
padéklo temperatiira veikia teliiro sluoksniy struktiira,
atomy i8sidéstyma ir elektrines savybes vakuuminio
terminio garinimo metu.

Tyrimuose buvo naudojami terminio garinimo biidu
i§ kristalinio teliiro uzauginti sluoksniai ant komerciniy
Si/Si0: padékly. Auginimo metu padéklo temperatiira
buvo stabilizuojama £2 K tikslumu. Buvo uzaugintos
kelios sluoksniy serijos esant skirtingoms padéklo
temperatiiroms nuo 296 K iki 326 K. Vidutinis sluoksniy
storis sieké 20 nm.

Sluoksniy morfologija, storis ir elektrinés savybés
buvo tirtos skenuojan¢io zondo mikroskopu Dimension
3100 (Veeco). Teliro sluoksniy struktiira analizuota
naudojant Ramano spektroskopija (InVia, Renishaw, 532
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nm lazerio zadinimas), perSvie¢iamgja elektrony
mikroskopija (TEM, Electron Microscopy Sciences) bei
Sliauziancio kampo rentgeno spinduliy difrakcija (XRD,
SmartLab, Rigaku).

Nustatyta, kad Te sluoksniy morfologija zenkliai
priklauso nuo padéklo (1 pav.). XRD rezultatai parodé,
kad visose tirtose padéklo temperatiirose susiformuoja
sluoksniai, pasizymintys kristaliniam teldirui budingomis
difrakcinémis smailémis, taciau jy intensyvumas
individualus, kas leidzia spesti apie dominuojancia
kristality orientacija pavirSiuje. TEM tyrimai patvirtino,
jog teliiro atomy spiralés formuojasi skersai sluoksnio
augimo krypties.

Elektriniy charakteristiky tyrimai skenuojanciojo
zondo mikroskopu leido nustatyti priklausomybe tarp
padéklo temperatiros nulemtos teltiro sluoksniy
struktiiros ir susiformuojanciy elektrinio laidumo kanaly.

25.0 nm

T,.4=296K
b Tet

0.0 Aukstis

1
1.5 um

1 pav. Teliiro sluoksniy, uzauginty esant skirtingai
padéklo temperatiirai, morfologija

ReikSminiai ZodZiai: ultraploni teliiro sluoksniai,
teliurenas, lokalios elektrinés  savybés, augimo
temperatiira, terminis garinimas vakuume.
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PavirSiumi sustiprintos Ramano spektroskopijos platfroma, pasiZyminti kintama periodiniy
aukso nanodariniy morfologija

Surface-enhanced Raman spectroscopy platform featuring variable morphology of periodic
gold nanostructures
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Plazmoninés aukso bei sidabro struktiiros pasizymi
plazmony rezonansu, pasireiskian¢iu  lokalizuoto
elektromagnetinio lauko stiprinimu bei spinduliuotés
sugertimi. Pagrindinés pastaryjy efekty pritaikymo sritys
yra plazmoninis jutimas bei pavir§iumi sustiprinta
Ramano spektroskopija (SERS) [1]. Periodinis struktiiry
iS8déstymas lemia plazmoniniy mody hibridizacija bei
stipresnius plazmoninius reiskinius, lemiancius didesnj
tokio stiliaus plazmoniniy platformy jautruma.

Metaly struktiirizavimas lazerinio ra§ymo metodu
igalina greita laisvos formos periodiniy vienmaciy bei
dvimaciy gardeliy gamyba, tinkama pritaikyti ir dideliy
ploty struktiirizavimui [2]. Apdirbimo metu metalas
lokaliai iSlydomas ir, priklausomai nuo impulso
energijos, suformuojamos skirtingos morfologijos
struktiiros. Gumbeliy, nanokiigiy bei nanoanteny forma
itin priklauso nuo naudojamo bangos ilgio, metalo storio,
gardelés periodo, tad tikslus Siy parametry valdymas
lemig preciziska struktiiry morfologijos kontrolg [3].

Siuo tyrimu pristatomas tiesioginio lazerinio radymo
metodu suformuoty 2D aukso nanodariniy gardeliy
pritaikymas ir savybiy kontrolé SERS srityje [4]. Plonose
aukso  dangose  (50-200 nm)  struktiros  buvo
formuojamos naudojant 343 nm bangos ilgj, lazerio
pluosta astriai sufokusavus | ~800 nm diametro déme.
Panaudojant lazerinj skenavima, buvo vykdomas
dvimaciy gardeliy formavimas ties pastovia impulso
energija. Naudojant skenuojantj elektroninj mikroskopa,
buvo atlickamas suformuoty dariniy morfologinis
charakterizavimas.

Ant suformuoty aukso struktiry (1 pav.) buvo
padengiamas 4-merkaptobenzoinés riigsties (4-MBA)
molekuliy monosluosknis, kuris naudotas kaip Ramano
atsako zymuo. Matavimai buvo atliekami naudojant
785 nm zadinimo bangos ilgj, o 4-MBA charakteringos
juostos stebimos ties 1074 cm! bei 1589 cm’!. Lyginant
skirtingos morfologijos darinius, nustatyta optimali
forma didziausiam Ramano signalo stiprinimui. Del
kar$tyjy taSky, strukttiros, pasizymincios astriais bei
smailais krastais, suteikia didesnj atsakg. Jvertinus
dariniy Siurk$tumg bei atsikartojamuma, buvo jvertintas
stiprinimo  faktorius, virSijantis 107, bei stiprinimo
atsikartojimas nuo kiekvienos struktiiros.

Nustatytos optimalios morfologijos dariniai buvo
suformuoti skirtingo storio metalo dangose, siekiant
jvertinti sluoksnio jtaka bei galimybe dar tiksliau valdyti
SERS atsaka ir padidinti stiprinimo faktoriy. Rezultaty
paaiskinimui, buvo  atliktos teorinés lokalaus
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elektromagnetinio lauko stiprinimo simuliacijos, siekiant
jvertinti karStyjy tasky iSsidéstyma bei kokybe.

Suformuoti dariniai pasiekia 107 stiprinimo faktoriy, o tai
pritaikymui

atveria  galimybes  Siy
vienmolekulinei detekcijai.

struktiiry

,:5,10
1 pav. Periodinés aukso nanoantenos SERS
matavimams.

Projektas finansuojamas Lietuvos mokslo tarybos
pagal projekto Nr. S-MIP-23-32 veikla ,,Plazmoninés
nanostruktiiros, pagamintos naudojant tiesioginj lazerinj
raSyma, SERS taikymams*.

Reiksminiai  Zodziai: plazmoniniai nanodariniai,
tiesioginis lazerinis rasymas, pavirSiumi sustiprinta
Ramano spektroskopija (SERS).
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PavirSiniai plazmony rezonansai aukso ir sidabro mikrogumbeliy gardelése, suformuotuose
plonose metalo dangose naudojant tiesioginj lazerinj raSyma.

Surface plasmon resonances in silver and gold bumps arrays fabricated in thin metallic films
using direct laser writing
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Pastaraisiais metais plazmonikos sritis sulauké vis
didesnio démesio dél sékmingo nanostruktiry
pritaikymo biologiniy jutikliy gamyboje, plazmoninio
lazeriavimo srityje (harmoniky generavime), pavirSiaus
sustiprintoje Ramano sklaidoje, apsaugos nuo klastojimo
zyméjime bei kity naujy optiniy prietaisy ktirime. Toks
susidoméjimas kyla dél ypatingo rei§kinio — plazmony
rezonanso, kuris atsiranda kaip kolektyviniai plazmony
svyravimai, suzadinti  kritusia  elektromagnetine
spindulivote. Sio reiskinio déka pasiekiamas stiprus
elektromagnetinio lauko lokalizavimas nanomasteliu,
kuris yra esminis jvairiy plazmoniniy jrenginiy veikimui.

Tai pat, tokj reikSmingg susidoméjimo Suolj lémé
lazerinés gamybos metody pazanga, ypac tiesioginis
lazerinis rasymas (TLR). Naujausi technologiniai
sprendimai leidzia kurti plazmoninius darinius, kuriy
matmenys yra mazesni nei 1 um, tiesiai ant metalo
dangos. Tai tapo efektyvia alternatyva jprastiems
litografiniams metodams, kurie formuojant tokio
mastelio struktiiras reikalauja didesniy iSlaidy ir ilgo
paruo§iamojo proceso.

Naudojant TLR, formuojant metalo mikrostruktiiras
periodiskai, galima tiesiogiai ant pavir§iaus pasiekti
plazmony rezonansg. Sis metodas ne tik yra lankstesnis,
leidziantis gamybos metu keisti dariniy parametrus, bet
ir efektyvesnis, nes gali suzadinti hibridinius plazmony
modusus, tai yra, kelias plazmony modas vienu metu. Dél
to gaunami siauresni ir gilesni rezonansai, kurie geriau
pritaikomi praktiniams naudojimams ir naujy taikymo
galimybiy paieskai.

TradiciSkai pavirSinis plazmony rezonansas buvo
gaunamas  pasitelkiant  difrakcijos metodg su
Kretschmann konfiguracija, naudojant prizme impulsui
suderinti tarp krintancios $viesos ir pavirSiniy plazmony.
TLR metodika leidzia §j efekta pasiekti tiesiogiai ant
pavirsiaus, be papildomy optiniy komponenty, ir suteikia
galimybg formuoti periodines gardeles, skirtas tiksliai
plazmony zadinimo kontrolei.

Siame darbe bus nagrinéjama  periodiniy
mikrogumbeliy gardelé, suzadinanti pavirSinj plazmony
rezonansg aukso ir sidabro pavirSiuose. Bus pristatyti
TLR metodo privalumai lyginant su jprastais
litografiniais metodais, aptarti TLR technologijos
pasiekimai, kokias maziausias struktiiras gali formuoti ir
kas riboja jy dydj. Taip pat bus nagrinéjamos skirtingy
tauriyjy metaly panaudojimo galimybés, rizikos ir
praktiniai aspektai. Galiausiai bus pateiktas aukso ir
sidabro mikrogumbeliy gardeliy tiesioginis palyginimas,
kuomet gardeliy periodas yra vienodas, bei analizuojami
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ju plazmony zadinimo ypatumai, tai yra, nuo ko jie
priklauso ir kokias vertes galima pasiekti.

1 pav. Sidabro mikrogumbeliy gardelés SEM
mikrografija. Mikrogumbeliai buvo formuojami
naudojant 1 nJ impulso energija, i$laikant 550 nm
periodiskuma tarp struktiiry.

Reiksminiai Zodziai: tiesioginis lazerinis raSymas,
plazmonika, plazmony rezonansas, auksas, sidabras.
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PavirSiniy plazmony-fonony poliaritony artimo lauko vaizdinimas legiruoto GaN
puslaidininkio pavirSiuje

Near field imaging of surface plasmon phonon polaritons on the surface of doped GaN
semiconductor

Vytautas Janonis!, Adrian Cernescu?, Irmantas KaSalynas!
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
2Attocube Systems AG, 85540 Haar, Vokietija.

Moderniy nanofotoniniy technologijy progresa
stipriai  skatina galimybé kontroliuoti $viesos ir
medziagos saveika sub — bangos ilgio matmeny skaléje.
Daznu atveju tokie procesai vykdomi pasitelkiant
plazmonines struktiiras, savo sgvybémis leidZiancias
kontroliuoti $viesos ir medziagos saveika dazniy juostoje
nuo regimosios $viesos iki terahercy dazniy [1]. Nors
pavirS§iniai plazmony poliaritonai atveria naujas
galimybes regimosios ir artimosios infraraudonosios
Sviesos srityse, nuo terahercy iki vidutinio infra-
raudonojo bangy diapazono, dél santykinai dideliy
plazmony nuostoliy, reikalingas kitas metodas. Siuo
atveju pasitelkiami pavirSiniai fonony poliaritonai (PFP),
kurie pasizymi itin mazais nuostoliais polinio
puslaidininkio Restralio juostoje. Plazmoniniy ir
fononiniy suzadinimy sgveika stipriai legiruoto n-GaN
kristalo pavirSiuje leidzia stebéti hibridinés pavirSiaus
plazmon-fonony poliaritoniny (PPFP) bangas, kurioms
bidinga didelis erdvinis ir laikinis koherentiSkumai
(auksta kokybé), o taip pat plati dazniy perderinimo
juosta iSnaudojant tick plazmoniniy tiek fononiniy
suzadinimy ypatybes .[2,3]

Iki Siol atliktuose tyrimuose tik n-tipo legiruotose
GaN puslaidininkinése struktirose buvo stebéti PPFP
suzadinimai. [2] Tokie poliaritonai suzadinti sekliose
pavirS§inése gardelése tolimajame lauke demonstravo
siaurajuostj ir kryptingg spinduliuotés profilj, rodancius
didelj erdvinj koherentiSkuma, kuris, remiantis
modeliavimo rezultatais, gali siekti net iki 9 mm
atstumus. [3] Tokios savybés atveria naujas galimybes
valdyti Sviesg, perduoti informacijg struktiiros pavir-
Siumi. Be to buvo nustatytam jog dél eksperimentiniy
ribojimy vien tolimo lauko tyrimai neleidzia tiksliai
nustatyti tiksliy poliaritoninés sistemos nuostoliy ir
iSnaudoti poliaritoninés sistemos visy ypatumy. Tiks-
lesniam pavirSiniy procesy apraSymui reikalingi artimo
lauko tyrimai, kuomet poliaritoninai suzadinimi ir
zonduojami tiesiai medziagos pavirsiuje.

Siame darbe artimojo lauko vaizdy uZra§ymo
metodais atlikome hibridiniy SPPhP sklidimo tyrimus n-
GaN kristalo pavirSiuje [4]. Eksperimentams pasitelktas
sklaidantis-skenuojantis ~ artimojo  lauko  optinis
mikroskopas (s-SNOM). Hibridiniy SPPhP, suzadinty
Salia seklios pavirSinés gardelés, elektrinio lauko
skirstiniai iSmatuoti dviem pasirinktais daZniais: 920
em™ ir 570 cm™'. Zadinimo geometrija, pagrindiniai
bandinio topografijos (Z) ir iSmatuoti sklaidyto lauko
amplitudés (A2) bei fazés (P2) skirstiniai pateikti 1. Pav.
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Eksperimentiniai duomenys palyginti su
modeliavimo rezultatais, gautais panaudojant baigtiniy
skirtumy laiko skal¢je (FDTD) metoda, iSpildyta CST
Studio Suite programoje. Eksperimentiskai nustatyta
charakteringa poliaritony gg¢simo atstumo verté apie
25 um, kuomet suskaiCiuotos vertés sieké iki 105 pm,
zadinant 570 cm™! daznio $viesa. Modeliavimu eigoje
gautos PPFP daznio ir slopinimo koeficiento dispersijos
gerai sutampo su analitinémis iSraiSkomis. Taip pat,
pavyko jsivertinti naudoto s-SNOM metodo apribojimus
ir poreiki tolimesniuose tyrimuose atsieti zadinimo ir
zondavimo optines schemas. Manome, kad gauti
rezultatai atvers kelig naujoms hibridinés poliaritonikos
pritaikymo galimybéms, kurios taip pat gali biti
integruotos su kitomis puslaidininkinémis struktiiromis.

P

...... 'k z
-|E ! rﬁ)" kSPPhP yI_;

1 pav. Virsuje: eksperimentinés PPFP zadinimo
principié schema. Apcioje: pateikiami s-SNOM
rezultatai: bandinio topografija (Z), sklaidytos lauko
amplitudés (A2) ir fazés (P2) skirstiniai iSmatuoti
pavirSiuje Salia n-GaN periodinés gardelés. [4]

Reiksminiai Zodziai: Pavirsiniai plazmony-fonony
poliaritonai, artimo lauko spektroskopija, artimo lauko
vaizdinimas.
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GaAsBi/(Al,Ga)As kvantiniy duobiy atkaitinimo tyrimas

Investigation of the annealing effect on GaAsBi/(Al,Ga)As quantum wells
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GaAsBi dél savo savybiy tokiy, kaip staigus
draustiniy energijy tarpo (E;) sumazéjimas jvedus vos
kelis procentus bismuto, didelé¢ spin-orbitinio suskilimo
energijairmazas E; jautrumas temperatiiros pokyciams,
yra laikomas perspektyvia medziaga aktyviosioms ter-
péms, skirtoms artimojo infraraudonojo spektro srities
$viesos Saltiniams [1]. Taciau, dideliu fotoliuminescen-
cijos (PL) intensyvumu pasizymin¢ias GaAsBi kvantines
struktiiras uzauginti sudétinga dél itin zemos jy auginimo
temperatiros lemiancios didel¢ nespindulinés rekombi-
nacijos centry koncentracijg struktiirose.

Siekiant pagerinti epitaksiniy sluoksniy kokybe, daz-
nai taikomas jy atkaitinimas aukstesnéje temperatiiroje
nei naudota auginimo metu. Taciau literatiiroje patei-
kiami GaAsBi kvantiniy struktiiry atkaitinimo poveikio
tyrimy rezultatai yra priestaringi — vieni autoriai fiksuoja
pageréjusias optines savybes [2], kiti — prieSingai, jy
suprastéjima [3]. Be to, net keliuose darbuose buvo pade-
monstruota, kad atkaitinimas gali lemti Bi kvantiniy
tasky (QD) formavimasi [4, 5]. Dél to, Siame darbe buvo
siekiama visapusiskai istirti kaip po auginimo taikomas
atkaitinimas paveikia GaAsBi daugybiniy kvantiniy
duobiy (MQW) struktiiry kokybe ir optines savybes.

Siame darbe buvo tirtos jvairios molekuliniy pluos-
teliy epitaksijos metodu uzaugintos GaAsBi/ (Al,Ga)As
MQW. Bismuto koncentracija tirtose bandiniuose buvo
8 — 11 %. Struktiry atkaitinimas buvo atliktas greito at-
kaitinimo (RTA) krosnyje azoto aplinkoje, 3 min palai-
kant 550, 600, 650, 700 ir 750 °C temperatiiras.

Darbo metu nustatyta, kad GaAsBi MQW struktiiry
su GaAs barjeriniais sluoksniais atkaitinimas visose tir-
tose temperatiirose 1émé kristaliniy ir optiniy savybiy
degradacija. Tai galimai susij¢ su tuo, kad pakélus struk-
tiry temperatiirg bismutas segreguoja i§ GaAsBi sluok-
sniy | pavirsiy, dél to yra suardoma tvarkinga GaAsBi/
GaAs sluoksniy periodiné sandara. Tuo tarpu 650 °C ir
700 °C  temperatiirose  atkaitinus GaAsBi MQW
struktiiras turin¢ia AlGaAs barjerinius sluoksnius buvo
stebétas atitinkamai 42 ir 14 % PL intensyvumo padidé-
jimas, kas rodo ne tik pageréjusia GaAsBi kristaling
kokybe, bet ir tai, kad AlGaAs efektyviai sulaiko Bi
kvantinés duobés sluoksnyje. Svarbu paminéti ir tai, kad
AlGaAs barjeriniai sluoksniai kitaip nei GaAs, buvo
auginti pakeliant padéklo temperatiira, kas galimai lémé,
kad siy GaAsBi MQW atkaitinimas iki 600 °C tempe-
ratiiros nelémé jokiy emisijos pokyciy. Taip pat, nusta-
tyta, kad aukstesné nei 700 °C atkaitinimo temperatiira
buvo per auksta ir sukelé visy tirty GaAsBi MQW struk-
tiiry optiniy savybiy degradacija.
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Visose tirtose GaAsBi MQW struktiirose atkaitintose
aukstesnéje nei 600 °C temperatiiroje buvo stebimas PL
juostos energijos poslinkis j aukstesnes energijas, kas ro-
do Bi kiekio GaAsBi gardelé¢je mazéjima. Tai dera su
literatiiroje pateikiamais duomenimis, kad atkaitinimo
metu Bi iSeina i§ GaAsBi gardelés ir formuoja Bi QD [5].
Visgi, net itin Zemose temperatiirose uzregistruotuose
GaAsBi/GaAs ir GaAsBi/AlGaAs MQW struktiry PL
spektruose emisija i§ Bi QD nebuvo stebima, o PL
spektry forma prie§ ir po atkaitinimo (iSskyrus 750 °C
temperatiiroje) nepasikeité visame tirtame temperatiry
intervale nuo 4 K iki 300 K. Tai reiskia, kad net jei po
atkaitinimo Bi QD susiformavo, tinkamo dydzio Bi nano-
kristality kiekis yra nepakankamas, kad buty galima uZzre-
gistruoti emisijg i$ Bi QD.

Finansing paramg Siam darbui suteiké Lietuvos
mokslo taryba (LMTLT), sutar¢iy Nr. S-MIP-24-99 ir S-
SV-25-203.

Reiksminiai ZodzZiai: GaAsBi, bismutas, kvantinés
duobés, fotoliuminescencija, molekuliniy pluosteliy
epitaksija, atkaitinimas, Rentgeno spinduliy difrakcija.
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Susitvarkiusiy GaAsBi bisimidy dielektriné funkcija: spektroskopinis elipsometrinis tyrimas

Dielectric Function of Ordered GaAsBi Bismides: Spectroscopic Ellipsometry Study
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Epitaksiniai GaAsiBix bismidai (x ~0.01-0.1),
uzauginti MBE metodu ant GaAs(001) padékly, pasi-
zymi spontaniniu, CuPtg-tipo, bismuto atomy susitvar-
kymu (intarpas pav. 1), — moduliuotu atominiy (111)
arba (111) plokstumy uzpildymu Bi atomais (CuPts-
arba CuPtg- tipo kristaline strukttira). Spontaninj bismidy
susitvarkyma eksperimentiskai patvirtinta atominés san-
daros STEM-EDX ir XRD tyrimai [1].

Atominis susitvarkymas salygoja reikSmingus bis-
midy elektroninés struktiiros, kartu jy optinio atsako, po-
ky¢ius, — visy pirma, valentinés juostos suskilimg Ayg
(intarpas pav. 1) ir opting poliarizacing anizotropija.
Ankstesni optiniai moduliaciniai, poliarizuoto pralai-
dumo ir fotoliumenescijos tyrimai [2, 3] atskleidé Zenk-
lias dyg vertes 40-100 meV (esant x ~ 0.02—0.08) ir is-
reik$ta fundamentiniy optiniy Suoliy Eq, ir Ey, (Zr. in-
tarpa pav. 1) poliarizacing priklausomybg. Optinius Suo-
lius E,, indukuoja tik tiesiné E || [110] poliarizacija.
Esant E || [110] poliarizacijai, yra indukuojami ir E,
Suoliai i§ atskilusios lh skyliy juostos. Optiniy Suoliy
kampiné priklausomybé seka teorinj cos?@ désnj, tiesio-
giai patvirtindama bismidy kristalinés gardelés zb —
CuPtg redukecija.

Siame darbe buvo atlikti GaAs; ,Bi, bismidy spekt-
roskopiniai elipsometriniai tyrimai. Kadangi epitaksiniy
susitvarkiusiy bismidy bandiniy gardelé yra CuPts- ir
CuPtg+ pogardeliy superpozicija, efektiné bandiniy tas-
kiné grupé yra C,,. Todél elipsometriniy matavimy, at-
likty Miulerio matricos metodu, rezultatai buvo analizuo-
jami efektinés ortorombinés bismidy gardelés rémuose.
Tai leido patikimai nustatyti efektinés dielektrinés funk-
cijos tenzoriaus komponentes &f;19) = £(w) + 6, (w),
g110] = €(w) — 8, (w) irjvertinti g[go;] komponente.

Atskleista spektriné anizotropijos parametro 6, (w)
priklausomybé Zemadazngje, 0.7-1.4 eV, srityje rodo
iSreikstus kritinius optinius Ep; ir Ey, ypatumus, ir lei-
dzia patikimai nustatyti valentinés juostos suskilimag Ayp
ir suskilusio fundamentinio sugerties krasto spektring
eiga. Anizotropijos parametro §,(w) vertés koreliuoja
su bismuto atominés koncentracijos vertémis ir susitvar-
kymo parametru 1 = min[2x, 2(1 — x)].

Aukstadaznéje spektrinéje srityje anizotropijos para-
metro §, (w) spektrai atskleidzia isreiksta, stipry, optinj
ypatuma ties ~ 2.5 eV fotono energija. Spektrinis ypa-
tumo svoris didéja augant atominei bismuto koncentraci-
jai x, nors jo spektriné padétis nuo bismuto koncentraci-
jos nepriklauso. Tai leidzia manyti, kad optinis ~ 2.5 eV
ypatumas gali biti salygotas Brijueno zonos redukcijos
[111] asyje, juosty susilankstymo efektu.
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Darbe atlikti temperattriniai, T € [98 K, 623 K],
elipsometriniai tyrimai Zzemadaznéje srityje atskleidé
fundamentiniy optiniy Suoliy Ey, ir Ey, raudonuosius
poslinkius, kurie seka tipin¢ puslaidininkiy draustiniy
energijy tarpo temperatiring priklausomybe (pav. 1),
iSlaikant pastovy valentinés juostos suskilimg Ayg =
Eop — Eo.

Reziumuojant, darbe atlikti spektroskopiniai elipso-
metriniai tyrimai atskleidzia spontaninio bismidy
susitvarkymo jtakg fundamentiniams optiniams Suoliams,
— leidzia nustatyti suskilusio fundamentinio sugerties
kraSto dispersija ir suskilimo parametry detales bei
atskleidzia papildomg optinj ypatuma ties 2.5 eV fotony
energija, kuris gali buti salygotas juosty susilankstymu.
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1 pav. Elipsometrinio parametro ¥ spektry
temperatiiriné priklausomybé. Intarpai: CuPtg- gardelés
narvelis ir juostinés strukttiros schema.

Reiksminiai zZodziai: GaAsBi, bismidai, spontaninis
CuPtg susitvarkymas, Miulerio matricos elipsometrija.
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AlGaAs barjeru dizaino jtaka InGaAs kvantiniy duobiy optinéms savybéms

Influence of AlGaAs barrier design on the optical properties of InGaAs quantum wells
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Augant  optoelektroniniy  prietaisy, veikianciy
artimajame infraraudonajame spektriniame ruoZze,
poreikiui biomedicinos bei jutikliy technologijose,
nuosekliai auga ir didelio naSumo puslaidininkiniy
medziagy paklausa. Viena i§ tokiy medziagy, placiai
taikoma lazeriniuose dioduose, Sviestukuose ir
fotodetektoriuose yra InGaAs/GaAs kvantinés duobés
(QW). Vis délto, zemas Sios struktiros barjery
potencialas riboja temperatiirinj prictaisy stabilumg bei
optinj stiprinimg [1]. Nors didesn¢ kriivininky sasprauda
galima pasiekti GaAs pakeitus AlGaAs, taciau tai
reikalauja kruopstaus barjery dizaino optimizavimo.

Siame darbe buvo tiriama Al koncentracijos (0%,
12%, 20% ir 30%) pavieniy InGaAs/AlGaAs
staciakampiy kvantiniy duobiy (RQW) ir gradientiniy
AlGaAs barjery dizaino (1 pav.) jtaka optinéms InGaAs
QW struktiiry savybéms. Tirty bandiniy serijos buvo
uzaugintos molekuliniy pluosteliy epitaksijos (MBE)
bidu ant pusiau izoliuojan¢iy GaAs padékly. Indzio
kiekis buvo jvertintas struktiiras modeliuojant nextnano?
programiniu paketu, o sluoksniy salyCio riby kokybé
jvertinta Rentgeno spinduliy difrakcijos pagalba.
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InGaAs

AlGaAs PQW
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AlGaAs PQW
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1 pav. InGaAs QW su gradientiniais AlGaAs barjerais

schemos: (a) paraboliné kvantiné duobé (PQW) ir (b)
trikampé kvantiné duobé (TQW)

I§ RQW fotoliuminescencijos (PL) matavimy 2 pav.
matyti, kad Zemose temperatirose auksciausia PL
intensyvumga pasiekia InGaAs/GaAs QW strukttira. Tuo
tarpu temperatiirose aukstesnése nei 200 K intensyvesné
emisija stebima QW su AlGaAs barjerais, o didziausiu
PL intensyvumu pasizymi struktira, kurios barjeruose
yra 12% Al. Sias tendencijas lemia du konkuruojantys
veiksniai: nors aukstesnis AlGaAs potencialo barjeras
efektyviau riboja termine kriivininky jonizacija, taciau
didéjant Al koncentracijai kartu auga ir nespindulinés
rekombinacijos centry tankis. Dél to, norint pasiekti
optimalias InGaAs/AlGaAs RQW optines savybes,
reikia rasti pusiausvyra tarp efektyvios kriivininky
saspraudos ir aukstos kristalinés kokybés.
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Nustatyta, kad paraboliniy ir trikampiy AlGaAs
barjery naudojimas lemia padidéjusj emisijos i§ InGaAs
QW intensyvuma, lyginant su analogiskai augintomis
InGaAs/GaAs RQW struktiiromis (3 pav.). Gradientiniy
barjery pranaSumg galima susieti su didesne kriivininky
koncentracija, efektyvesniu jy pagavimu ] kvanting
duobg bei geresniu elektrony ir skyliy banginiy funkcijy
persiklojimu [2]. Tarpusavyje lyginant struktiiras su
gradientiniais AlGaAs barjerais nustatyta, kad InGaAs
PQW struktiira pasizymi didesniu emisijos efektyvumu
nei TQW sturktiira.
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GaN sluoksnyje esanciy dislokacijy sumaZinimas auginant ant profiliuoto safyro padéklo

Dislocations reduction in GaN layer grown on patterned sapphire substrate
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Galio nitridas (GaN)), tai III-V grupés elementy
derinys. Si puslaidininkiné medziaga yra tiesiatarpé,
kurios draustiniy energijy tarpas lygus 3,4 eV. Jterpus 111
grupés elementus, tokius kaip indj (In) ar aliuminj (Al),
galima keisti draustiniy energijy tarpa nuo 0,7 eV (InN)
iki 6,2 eV (AIN), o kartu ir §viesos sugerties spektro sritj
atitinkamai nuo infraraudonosios iki ultravioletinés
apimant visus regimosios $viesos srities bangos ilgius [1].
Kadangi GaN draustinis energijy tarpas yra gana platus,
tai nitridai placiai naudojami ultravioletiniems,
mélyniems, Zzaliems ir raudoniems Sviesos diodams
gaminti. Nitridy pagrindu pagaminti prietaisai gali
atlaikyti aukstas iki 600 °C temperatiiras ir pasizymi
geru atsparumu iSoriniai radiacijai sukeltai protony,
neutrony, gama arba alfa spinduliuotés, todél tinkami
naudoti kosmoso industrijoje ir aukStos energijos daleliy
detektoriuose [2].

GaN sluoksnis epitaksijos i§ metalo-organiniy gary
fazés (angl. Metalorganic vapour phase epitaxy -
MOVPE) metodu gali biti auginamas ant jvairiy padékly
iskaitant safyrg (Al,O3), silicj (Si) ar silicio karbida (SiC).
SiC gardelés konstanta yra artima GaN (3,5 %
nesutapimas), bet §is padéklas yra gana brangus. Tuo
tarpu safyro padéklas yra pigus, bet gardelés konstanta su
GaN nesutampa 16 %.

Auginant GaN ant safyro auginamame sluoksnyje
formuojasi didelis kiekis taskiniy ir thriniy defekty. Tai

lemia kruvininky judrio ir gyvavimo trukmés
sumaz¢jima. Norint pagerinti  sluoknsio  kokybe
naudojami skirtingi auginimo biuidai. Pavyzdziui,

dvipakopis auginimas, dielektrinio sluoksnio kaukeés
naudojimas pavir§iuje. Taip pat naudojami profiliuoti
safyro padéklai (ang. Patterned sapphire substrates - PSS),
kuriy pavirSiuje yra suformuoti kiigiai, piramidés ar
pusapskritimiai. Sie padéklai pagerina pirminio GaN
sluoksnio kokybe [3].

Sio darbo metu optimizavome GaN auginimo ant PSS
padéklo MOVPE budu technologinj procesg. IStyréme
auginimo  temperatiros jtaka GaN  pavirSiaus
morfologijai ir kristalinei strukttirai. Rezultatai parode,
kad dislokacijy tankj galime sumazinti iki 107 cm2.
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Reiksminiai Zodziai: MOVPE, GaN, dislokacijy
tankis, PSS.
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Didelés dielektrinés skvarbos HfO:, ZrQ:, Ta:Os, TiOz, Nb2Os ir Y20 pléveliy tyrimas GaN
MOS struktiirose

Investigation of high-k HfO:, ZrQO:, Ta:0s, TiOz, Nb20s, and Y20s films on GaN MOS
structures

Roland Tomasiiinas', Ignas Dailidénas', Ignas Reklaitis', Martin Mandl?, Sebastian Taeger?, Martin Strassburg?, Riina
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Low interface trap density is a critical factor

determining the performance of high-frequency
electronic devices. In GaN-based MOSCAPs and
MOSFETs, the key focus is the metal-oxide—

semiconductor (MOS) interface. To date, Al.Os- and
SiO:-based MOS devices have dominated the
development of GaN electronics. However, intrinsic
material limitations have driven the search for alternative
high-k transition metal oxides. High-dielectric constant
materials such as HfO., Nb2Os, SrTiOs, Ta20s, TiOs,
Y203, and ZrO: are highly attractive candidates for GaN
MOSCAPs.

Previously, we investigated HfO2, ZrO2, Ta.Os, TiOx,
Nb20Os, and Y20s films deposited on silicon by atomic
layer deposition (ALD), focusing on crystallization
kinetics and resistance to electrical breakdown [1].
Building on this work, we extended the study to the same
oxides deposited on GaN epitaxial layers.

In this study, we present results on the selective
crystallization of HfO2, ZrOa, Ta20s, TiO2, Nb2Os, and
Y20s; ALD films deposited on MOCVD (metalorganic
vapour-phase deposition)-grown GaN epitaxial layer,
and compare with analogous films on silicon [2]. A key
finding is that most oxides remained amorphous up to
400°C annealing, demonstrating thermal robustness
compatible with GaN device processing. For HfO: films
deposited on GaN at 125°C using water as the oxidant,
we observed stabilization of metastable orthorhombic
and cubic phases at 800°C, in contrast to films on silicon,
where the stable monoclinic phase dominated
crystallization. We also report new data on
nanocrystallite size from grazing incidence X-ray
diffraction (GIXRD) and relate these results to surface
roughness measured by atomic force microscopy (AFM).
Most crystallized oxides on GaN exhibited sub-
nanometer rms roughness, a key requirement for
multilayer device fabrication.

Capacitance—voltage (C-V) and GaN band-edge
photoluminescence measurements were used to probe the
MOS interface. We found that the total interface trap
density correlates with non-radiative recombination of
photoexcited carriers: the lowest trap density yielded the
strongest photoluminescence signal. The average total
interface trap density of ~10'* cm™ obtained for these
high-k oxides is only two to three times higher than that
of conventional oxides. Nevertheless, this result leaves
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significant room for further interface optimization and
provides a strong basis to challenge the dominance of
conventional oxides.

Finally, we analyzed GaN near-band
photoluminescence under selective excitation of near-
interface and subsurface regions using picosecond and
nanosecond laser pulses at different wavelengths. We
interpret the observed band bending and barrier

modulation as the main mechanisms governing
photoexcited carrier trapping and non-radiative
recombination.

R.T. and LD. acknowledge the

,universities* Excellence Initiative* programme by the
Ministry of Education, Science and Sports of the
Republic of Lithuania under the agreement with the
Research Council of Lithuania (project No. S-A-UEI-23-
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Keywords: MOS, GaN, transition metal oxide,
ALD, interface traps, band bending.
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Stibidy technologinés platformos su kvantiniy kaskady lazeriais ir plazmoniniais emiteriais
kirimas viduriniojo IR diapazono jutikliams

Developing an Antimonide Technology Platform with Quantum Cascade Lasers and
Plasmonic Emitters for Mid-Infrared Sensing

Jan Devenson', Karolis Galvanauskas', Karolis Stasys', Giedré Cepurnaité', Viktorija Nargeliené!, Jaunius Berskys!,
Vytautas Jakstas'
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
jan.devenson@ftme.lt

Vidurinioji infraraudonosios (IR) spinduliuotés
spektro sritis (~3—-20 pm) yra itin svarbi moksliniams ir
technologiniams taikymams dél unikalios sgveikos su
molekuliniais virpesiais. Si sritis, danai vadinama
,,molekuliniy pir$ty atspaudy‘ sritimi, leidzia aptikti ir

analizuoti jvairias chemines medziagas, todél yra
nepakei¢iama dujy jutikliy, aplinkos stebésenos,
medicininés diagnostikos ir pramoniniy procesy

kontrolés srityse. Fiziniy ir technologijos moksly centre
(FTMC) vystome nuoseklig stibidy pagrindu sukurta
technologing platforma, apimancia koherentinius
(kvantiniy kaskady lazerius, KKL) ir nekoherentinius
(plazmoninius Siluminius emiterius) viduriniojo IR
spinduliuotés spektro S$altinius bei fotodetektorius,
siekdami sukurti pazangias spektroskopines ir sensorines
sistemas.

Miisy sukurti KKL pasizymi bangos ilgio lankstumu,
didele galia ir gebéjimu veikti kambario temperatiiroje,
todél idealiai tinka didelés skiriamosios gebos
spektroskopijai. Viena i§ svarbiy taikymo sri¢iy yra itin
toksiSky dujy aptikimas. Sukiréme InAs/AlAsSb
kvantiniy kaskady lazerj, kurio emisijos smailé ties
12 pm tiksliai atitinka fosgeno (COCI;) dujy absorbcijos
langa, taip sudarant prielaidas jautriam Sios pavojingos
medziagos aptikimui (1 pav.). Kitas pavyzdys — aukstoje
temperatiiroje veikiantys KKL, skirti metano dujy
nuotékio jutikliams aviacijos ir kosmoso pramonéje. Sie
prietaisai demonstruoja stabily veikimg iki 120 °C
temperatiiros ir pasiekia ~1 W opting impulsing galia.
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Kartu su fiksuoto emisijos bangos ilgio kvantiniy
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kaskady lazeriais miisy laboratorijoje yra kuriami ir
derinamo bangos ilgio KKL lazeriai bei jy pagrindy
veikiancios spektroskopinés sistemos.

Be lazeriniy Saltiniy, taip pat kuriame naujoviskus
nekoherentinius Saltinius — bemetaius, epitaksinius
plazmoninius $iluminius emiterius. Siuose jrenginiuose,
pasitelkiant pavirSinius plazmonus-poliaritonus,
pasiekiama siaurajuosté (~50 cm™), derinamo bangos
ilgio viduriniojo IR ruozo spinduliuoté, tinkama
kompaktiskoms sensorinéms sistemoms. Ypac svarbi Siy
emiteriy savybé, kuria pademonstruojame matavimy
rezultatais (2 pav.), yra iSskirtinis emisijos bangos ilgio
stabilumas kintant temperatiirai, kas yra kritiSkai svarbu
prietaisy patikimumui.
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VIA0027) emisijos spektras, iSmatuotas skirtingose
temperatiirose nuo 30 °C iki 150 °C. Matyti, kad emisijos
smailés padétis iSlieka stabili.

Apibendrinant, FTMC vystoma stibidy technologiné
platforma apima platy pazangiy optoelektroniniy
prietaisy spektra. Sujungdami didelés galios KKL,
naujoviskus  plazmoninius emiterius ir  jautrius
fotodetektorius, sickiame sukurti integruotas sistemas,
kurios praplés viduriniojo IR diapazono fotonikos
galimybes praktiniuose taikymuose.

Reiksminiai Zodziai: kvantiniai kaskady lazeriai,
vidurinysis  infraraudonasis  diapazonas,  stibidai,
plazmonika, dujy jutikliai.
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Siauro spektro kvantiniy defekty kiirimas heksagoniniame boro nitride

Manufacturing Narrowband Fluorescent Defects in Hexagonal Boron Nitride

J. Janusonis', V. Silys!, I. Bibi!, M. Maciaszek? L. Razinkovas', E. Markauskas', D. Rutkauskas', T. Paulauskas'
IFiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, 10257 Vilnius
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Kvantiniai defektai medziagose pasizymi optinémis
ir paramagnetinémis savybémis, leidzianCiomis juos
naudoti tiek kaip vieno fotono Saltinius, tiek ir kaip
jutiklius.  Jutikliy  taikymams svarbios defekty
paramagnetinés savybés, tokios, kaip iSskirtinai ilgas
sukinio busenos koherencijos laikas, paprastai yra
sicjamos su deimantuose aptinkamais defektais [1].

Geri vieno fotono Saltiniai tuo tarpu reikalauja kitokiy
fizikiniy savybiy — trumpy fluorescencijos gyvavimo
laiky, maZzos nespindulinés relaksacijos tikimybés ir
trumpai gyvuojanciy biiseny nespindulés relaksacijos
kanaluose. Dél $iy savybiy pasiekiamas didelis kvantinis
efektyvumas ir palankios salygos fotony generavimui
,.pagal poreikj“.
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1 pav. Fluorescuojantys defektai hBN, indukuoti
femtosekundine lazerine spinduliuote:
“geltonoji” grupé

Didelio kvantinio efektyvumo vienfotoniai Saltiniai
paskutiniuoju metu intensyviai tiriami dvimatése
medziagose [2]. Viena i§ populiariausiy medziagy yra
heksagoninis boro nitridas (hBN), pasizymintis plaéiu
draustinés juostos tarpu, ir todél galintis turéti gilius
defektus. Defektai hBN pasizymi siauru spektru, silpna
elektron-fononine  saveika, trumpais suzadinimo
gyvavimo laikais ir dideliu rySkiu. Fluorescuojantys
taskiniai defektai stebimi plac¢iame spektro ruoze, nuo
400 nm iki 800 nm.

Siauras vienfotonio Saltinio spektras gali buti labai
naudingas generuojant neatskiriamus fotonus kvantinés
optikos taikymams, o taip pat iSvengiant dispersijos
efekty optinése sistemose. Nepaisant to, iki Siol hBN
defekty panaudojimas realiems taikymams vis dar lieka
ribotas, ir viena i§ svarbiy priezasCiy yra ta, kad iSskyrus
keletg defekty [3], jy cheminé struktiira ir susidarymui
palankios salygos yra nepakankamai suprastos.
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Fluorescence intensity (koounts)
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2 pav. Fluorescuojantys defektai hBN:
“raudonoji” grupé, pasizyminti silpna
elektron-fononine sgveika

Siame darbe mes suformavome kelias skirtingas
fluorescuojanciy defekty grupes tiesioginio lazerinio
raSymo  biidu (1-2pav.) hBN pavyzdziuose.
Charakterizavimas  fluorescencijés  mikroskopijos
metodais ir teoriniai skai¢iavimai leido nustatyti panasiy
defekty grupe ~650nm—700nm spektro diapazone, kuriai
biidinga silpna elektrony ir fonony saveika, ir pasitlyti
hipoteze apie jy cheming struktiira.

Reiksminiai Zodziai: vienfotoniai Saltiniai, kvantinés
technologijos.
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Didelio elektrony judrio tranzistoriy su struktiiriniais uztiiros elektrodais taikymas terahercy
spinduliuotés detekcijai

Modified edge-gating geometry of high-electron-mobility transistors for terahertz detection

Maxim Moscotin!, Justinas Jorudas!, Miroslav Saniuk!, and Irmantas Kagalynas'

'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius
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Terahertz (THz) technology has shown immense
potential across various fields — including imaging,
spectroscopy, and communication systems — but its full
exploitation depends on the development of detectors.
Terahertz antenna-coupled field-effect transistors
(TeraFETs) have emerged as promising candidates for
terahertz detection [1]. In these devices, resonant
detection is achieved by exciting plasma waves within
the transistor channel. The two-dimensional electron gas
present in the channel acts as a plasmonic cavity, where
interference of plasma waves results in resonant
frequencies determined by the channel length and carrier
density [2]. A critical challenge, however, is edge
scattering. One promising approach to address this issue
is to narrow the effective channel width electrically [3].

In this work, we developed TeraFETs based on
AlGaN/GaN high-electron-mobility transistor (HEMT)
structures with an electrically controllable effective
channel width. Three gate configurations are
implemented: (i) an edge-configuration (EdgeFET),
where two gate electrodes approach the channel from two
sides; (i) a modified edge-configuration (m-EdgeFET),
in which the two side-approaching gates are
interconnected by a small bridge overlapping the
channel; and (iii) a reference configuration (FinFET)
with a solid gate electrode fully covering the channel.
Both gate and source-drain electrodes were implemented
as perpendicular THz antennas, allowing operation of the
detector in two regimes: direct channel coupling and
capacitive coupling via gate electrodes.

Compared to the reference FinFET, the m-EdgeFET
geometry exhibits an order-of-magnitude reduction in
gate leakage current and a similar magnitude of THz
response. Furthermore, compared to the conventional
EdgeFET, the m-EdgeFET shows a significantly lower
threshold voltage of -3 V — an important factor for
practical applications. The m-EdgeFET THz detector
demonstrates room-temperature responsivity to 300 GHz,
peaking at 13 V/W (Fig. 1).
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Fig. 1. Room-temperature responsivity to 300 GHz
for an m-EdgeFET detector (red curve) and FinFET
detector (blue curve) in an ohmic coupling regime.
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A3-BS5-Bi kvantiniy dariniy inZinerija taikymams puslaidininkiniuose artimosios
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Pastaruoju metu puslaidininkiniai prietaisai apima ne
tik atskiry komponenty dydzio mazinima, bet ir glaudy jy
integravima. AukStam sistemy naSumui jau neuztenka
vieno kvantinés saspraudos mechanizmo. Daznas
komponentas savyje juy talpina bent kelety: pavyzdziui,
lazeriai aktyviojoje terpéje veikia kvantiniy tasky
duobéje pagrindu, o jy rezonatoriai turi gradientinés
sudéties sluoksnius. Be to, naujausi taikymai kelia
skirtingy optimizuoty sistemy parametry poreik].
Kalbant apie emiterius, jie su Kkitais sistemos
komponentais turi ne tik gerai deréti dydziu ir svoriu, bet
vis dazniau pasizyméti labai siaura linija, koherentiniu
pluostu bei specifine i$¢jimo galia. Nors mokslininkai
Siam tikslui pasitelkia jvairius protokolus, naujy
medziagy paieska ir technologijy inZinerija yra vis dar
labai aktuali.

Jau pora deSimtmeciy junginiai, kuriy gardelés yra
suderintos su GaAs sulauké didziulio démesio.
Moksliniai tyrimai parodé, kad jvedus Bi j A3BS
(bismidai arba GaAsBi) galima lengviau pasiekti ilgesnes
bangas. Unikalios bismidy savybés, tokios kaip spartus
draustiniy energijy tarpo mazéjimas bei silpnesné
temperatiiriné priklausomybe, leidzia Sias struktiiras
pritaikyti nasSesniuose lazeriuose su mazesnémis
energijos sgnaudomis. Jie galéty biiti labai perspektyvis
taikymams biomedicinoje, kuriant spektroskopinius ir
biologinius jutiklius neinvaziniam ligy atpazinimui ir
vizualizavimui, maisto pramonéje bei aplinkos tarSos
matavimui, aptinkant mazas dozes toksisky bioprodukty,
krasto apsaugoje, stebint oro erdve ir identifikuojant
sprogmenis, kosmoso misijose ir rysio technologijose ir
pan.

Studijos tikslas buvo iSvystyti bismidiniy kvantiniy
nanodariniy, duobiy ir tasky, molekuliniy pluosteliy
epitaksijg, skirta taikyti artimosios infraraudonosios
spindulivotés bangy ruoze (1,0+1,5um) kambario
temperatiiroje veikiantiems lazeriams ir Sviestukams.

Vykdant veikla buvo jgyvendinti du medziagy
inzinerijos buidai: draustiniy energijy juostos ir kvantiniy
struktiiry dizaino projektavimo optimizavimas, taikant
skirtingus epitaksinius procesus, tradicing molekuliniy
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pluosteliy epitaksijg ir migracijos sustiprintg epitaksija,
in-situ ir ex-situ kaitinimus ir tt. Optimizavus
technologijas buvo pagaminti lazeriniai diodai ir optiskai
kaupinami VECSEL tipo mikrolazeriai, kuriy
aktyviojoje terpéje jveikintos daugybinés GaAsBi
kvantinés duobés (zr. 1 pav.). Kambario temperatiiroje
uzregistruotas spinduliuotés bangos ilgis sieké 1144 nm.
Pastebéta, kad parabolinio profilio barjeriniai sluoksniai
sumazina slenksting srove iki desimties karty (eilés 100
mA) ir apie 10 karty padidina i$¢jimo galig (Simtai mW)
[1]. Nustatyta, kad VECSEL, uzauginty 12 kvantiniy
duobiy pagrindu, i§déstyty poromis ir atskirty storesniais
barjerais, suteikia kompaktiSkumo lazeriui, jis pasizymi
geresniu Silumos nuvedimu ir efektyvesniu kaupinimu.
Kvantinés duobés su gryno Bi kvantiniais taskais buvo
pritaikytos placiajuosCiuose emisijos Sviestukuose [2].
Svarbu pazyméti, kad temperattiriniai testai patvirtino
jog visy komponenty spektrinés charakteristikos silpnai
priklauso nuo temperatiiros.

(a) (b)

NaAs

ekl QW +3] OB;

Gars

S Gaassiaw

AlGaAs PQW
Al=0%-330%

1 pav. GaAsBi kvantiniy duobiy su paraboliniais
barjeriniais sluoksniais strukttiros, skirtos aktyviajai
emiterio terpei, schema (a) ir laidumo juostos profilis (b).

Darbas dalinai finansuotas i§ LMT projekto S-LLT-23-3.

Reiksminiai zodziai: A3-B5-Bi, kvantinis darinys,
puslaidininkinis  lazeris,  artimoji  infraraudonoji
spinduliuote.
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Sensitized triplet-triplet annihilation (TTA) within
organic systems comprising tailored sensitizer and
annihilator species can generate a noticeable fraction of
high-energy singlets, a phenomenon known as photon
upconversion (UC, Fig. 1).[1] Notably, optimized TTA-
UC systems can sustain this energy conversion even
under low-intensity, milliwatt-power  incoherent
irradiation,  enabling  operation at  solar-level
excitation.[2] Provided the singlet generation yield is
substantial, these characteristics render TTA-UC
attractive for applications that benefit from harnessing
low-energy photons, including but not limited to
photovoltaics, targeted drug delivery, in vivo
bioimaging, and 3D printing.[1,3]

However, a central constraint on UC efficiency,
especially in the technologically important far-red/NIR-
to-visible range, lies in the limited yield of singlet state
generation via TTA.[4] This limitation, quantified by the
spin-statistical factor (f), typically remains well below
20% for common annihilators (Fig. 2). Existing
approaches for improving f, such as triplet-state
engineering or molecular geometry control, have
provided only incremental improvements, and predictive
control remains a challenge.

In this work, we discuss non-radiative losses of the
2xT to T, states within the framework of the energy-gap
law, and introduce controlled aggregation as a new
strategy for tuning f Using TES-functionalized
anthradithiophene (TES-ADT) as the annihilator and
palladium phthalocyanine as the sensitizer, we
systematically vary annihilator concentration to induce a
transition from monomeric to aggregated states. Our
spectroscopic and X-ray diffraction measurements,
supported by DFT calculations, reveal that
concentration-driven  dimerization  reshapes  the
annihilator’s energy landscape, enabling access to
higher-energy triplet states and accelerating spin
conversion.

This approach results in a 3-fold enhancement in
singlet yield, increasing f from 20% to 60%—a level
rarely achieved in far-red/NIR annihilators. The effect is
also observed in neat TES-ADT films, confirming
aggregation as the key factor. Our findings unveil
aggregation-enhanced singlet generation via TTA,
providing valuable insights for designing more efficient
UC systems by tailoring energy landscapes through
molecular packing.

101

S1

S T TTA
&-A, , ISC

—T1

Sensitizer Annihilator

Fig. 1. TTA-UC energy scheme showing the key
sequential processes: photon absorption, intersystem
crossing (ISC), triplet energy transfer (TET), triplet-

triplet annihilation (TTA), and UC emission
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Fig. 2. Tunability of the statistical factor through
functionalization of model annihilators
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Tikslus magnetiniy lauky aptikimas ir matavimas yra
itin svarbus daugelyje technologiniy ir moksliniy sriéiy,
iskaitant navigacijos sistemas, pramoning¢ automatika,

biomedicininius diagnostikos metodus bei
fundamentinius  tyrimus  kietojo kiino fizikoje.
Tradiciniai ~ magnetovarziniai  jutikliai,  paremti
anizotropinés  magnetovarzos (AMR), tunelinés

magnetovarzos (TMR) ar gigantinés magnetovarzos
(GMR) [1] efektais, placiai naudojami dél didelio jautrio
silpnuose magnetiniuose laukuose. Vis délto Sie jutikliai
turi esminj trikuma — jy magnetovarZza jsisotina
silpnuose laukuose, todél jie néra tinkami, kai reikalingas
platus matavimy diapazonas.

Pastaraisiais metais paZzanga magnetiniy lauky
generavimo technologijose iSplété jy taikymo ribas [2],
sudarydama salygas naudoti tiek silpnus, tiek stiprius
laukus jvairiose srityse. Dél to atsirado poreikis kurti
jutiklius, kurie buty ne tik jautrts, bet ir kompaktiski bei
stabilis plaiuose magnetinio lauko stiprio ir
temperatiiros ruozuose. Be to, daugelyje praktiniy
taikymy svarbu ne tik nustatyti lauko verte, bet ir jo
kryptj. Iprasti magnetovarziniai ar Holo efekto jutikliai
yra jautriis lauko krypciai, todél daznai reikia naudoti tris
ortogonaliai iSdéstytus jutiklius, siekiant iSmatuoti visas
magnetinio lauko vektoriaus komponentes [3]. Tai didina
sistemos sudétinguma, dydj ir kaina.

Siame darbe siiloma ir tiriama nauja hibridinio
jutiklio architektiira, integruojanti nanostruktiirizuota
manganito sluoknj su vieno sluoksnio grafeno (SLG)
elementu.  Manganito  (La-Sr-Mn-O)  sluoksnis,
optimizuotas absoliutinio magnetinio lauko stiprio
matavimui. Tuo tarpu grafeno sluoksnis, pasizymintis
iSskirtiniu elektriniu laidumu ir dvimatés struktiiros
ypatybémis, suteikia kryptinj jautrj, reaguodamas |
magnetinio lauko orientacijg jutiklio plokStumos
atzvilgiu. Tokia hibridiné konfigiiracija leidzia vienu
metu nustatyti tiek stiprj, tiek kryptj, nereikalaujant keliy
atskiry jutikliy, taip sumazinant sistemos sudétinguma ir
matmenis.

Jutiklio konstrukcija ir veikimo principas pavaizduoti
1 pav., kuriame pateikiama hibridinio jutiklio strukttira ir
atitinkama elektriné grandiné. Jutiklis veikia, matuojant
La-Sr-Mn-O (LSMO) sluoksnio ir grafeno komponenty
varzos pokycCius. Manganito sluoksnio varza (Rrsmo)
proporcinga absoliutiniam lauko stipriui, o grafeno
sluoksnio varza (Rsig) kinta priklausomai nuo lauko
stiprio ir jo orientacijos. Sukurta speciali matavimo
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sistema, uztikrinanti realaus laiko duomeny jraSyma ir
analize, leidZianti apskaiciuoti magnetinio lauko vektoriy
ir pateikti momentinj atsaka taikymams, kuriems
reikalinga dinaminé kontrolé ar navigacija.
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1 pav. Hibridinio jutiklio skerspjiivio diagrama (a) ir
elektriné grandiné (b). Rsig ir Rismo Zymi atitinkamai
vieno sluoksnio grafeno ir manganito varzas. Vs —
maitinimo jtampa, o Vismo — jutiklio atsako signalas
(itampa krentanti manganito sluoksnyje).

Eksperimentiniai rezultatai parodé, kad hibridinis
jutiklis pasizymi padidintu jautriu pla¢iame magnetiniy
lauky ruoze (nuo 0,03 T iki daugiau nei 20 T),
iSlaikydamas tiesiSka atsaka ten, kur jprasti jutikliai
isisotina. Be to, galimybé iSgauti krypting informacijg i$
vieno kompaktisko jrenginio yra reik§mingas Zingsnis
magnetiniy jutikliy technologijy raidoje. Tokie jutikliai
ypa¢ tinkami robotikos, autonominiy transporto
priemoniy ir medicininés vizualizacijos srityse, kur
biitinas tikslus erdvinis suvokimas ir integracija j mazas
sistemas.

Apibendrinant, siiilomas hibridinis manganito—
grafeno jutiklis yra perspektyvus sprendimas, jveikiantis
esamus magnetovarziniy technologijy  trikumus.

Derinant LSMO ir grafeno savybes, pasiekiamas jutiklio
daugiafunkciSskumas bei patikimumas, atveriantis kelig
naujos kartos magnetinio lauko matavimo sistemoms.
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Surface plasmon resonance (SPR) technique for the
monitoring of the biomolecule interactions have been
established in the end of 20th century. The significant
improvement of SPR method was made by the
incorporation of the laser and camera into SPR setup.
That let acquire, besides label free and real time analysis,
the image of the analysed surface. Our work is devoted
to the improvement of the null-ellipsometry' based
imaging SPR setup.

Camera
Analyzer
Objective

Laser

Polarizer
Compensator

Fig 1. Experimental scheme

In the work, we suggest to use plasmon-waveguide
resonance sensor instead of a classical — gold-covered
glass slide for the investigations of the organic molecule
interactions. Our novel metal-dielectric multilayer
coating let effectively rearrange the electric field
distribution and significantly increase the sensor
sensibility. Previously?, we have optimized the
deposition of nanoscale Ag layers, and in a current study
we combine it with dielectric layers.
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In the research, we have done the theoretical
calculation of the electric field distribution, optimization
of layer thickness. Than controllably coated the optical
chip. Finally, the chip was used as a biosensor to
investigate the response to a low concentration liquid. As
the conclusion, it was shown optimized mode of
measurements and sensitivity.
biophotonics,
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Metaly hidridy susidarymo sferinése struktiirose plétra ir detali skaitmeniné hidrinimo
proceso analizé.

The Development of Metal Hydrides formation on Spherical Structures and an In-Depth
Numerical Analysis of the Hydrogenation Process.

Zulfigar Khalil', Haider Ali®
'Plasma Processing Laboratory, Lithuanian Energy Institute, Breslaujos Str. 3, LT-44403 Kaunas, Lithuania
%Vilnius Gediminas Technical University, LT-10223 Vilnius, Lithuania
zulfigar.khalil@lei.lt, haider.ali@stud.vilniustech.lt

Hydrogen's distinctive features render it a viable energy
carrier that can substitute fossil fuels. However, a
pressing necessity persists to create safe and practical
storage solutions before their extensive implementation.
In this context, metal hydrides have gained increasing
interest as hydrogen storage materials due to their
potential to attain high volumetric energy densities,
hence mitigating costs and safety concerns. The wide
variations in thermodynamic characteristics across
different material classes render them exceptionally
adaptable. Three-dimensional spherical metal hydrides
present a promising avenue due to their distinctive
properties, especially the elevated surface area and
volume-to-surface ratio they can achieve. The
characteristics render spherical structures exceptionally
suitable for compact and reversible hydrogen storage,
positioning them as significant contenders for
applications such as fuel cells, portable energy devices,
and renewable energy storage.

This study investigates the structural and chemical
modifications occurring in titanium (Ti) and zirconium
(Zr) thin coatings on aluminium hydroxide (AlOs3)
granules before and after hydrogenation. The materials
undergo hydrogenation at 400 °C and 5 atm of hydrogen
pressure for 2 hours, with a hydrogen flow rate of 0.8
L/min. SEM studies revealed notable morphological
alterations, such as surface roughening, grain boundary
separation, and microcrack formation, signifying the
generation of metal hydrides. EDS analysis indicated a
reduction in Ti and Zr concentration during
hydrogenation, presumably attributable to hydride
production. XRD studies verified the existence of
hydride phases, with shifts in diffraction peaks signifying
structural alterations induced by hydrogen absorption.
FTIR analysis indicated dihydroxylation, which is
characterised by eliminating surface hydroxyl groups and
establishing new metal-hydride bonds, corroborating the
structural modifications. The emergence of additional
peaks in the 1100-1200 cm™ range indicates metal
hydride production, suggesting hydrogen incorporation.
Mathematical modelling utilising the experimental
values was conducted to assess hydride production and
hydrogen diffusion rates. The hydride conversion rates
for Ti- and Zr-coated AlOs granules were 3.5% and 1.6%,
respectively. The hydrogen penetration depths for Ti- and
Zr-coated AlO; granules after 2 hours were
approximately 1200 nm and 850 nm, respectively. These
findings align with the experimental data. This study
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highlights the impact of hydrogenation on the
microstructure and chemical composition of Ti- and Zr-
coated AlQOs, offering insights into prospective uses in
hydrogen storage and associated domains.

Keywords: Metal Hydrides,
Mathematical modeling.

Hydrogen Storage,
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Didelio ploto ir spartos atominiy jégy mikroskopija nasiems pavirSiy tyrimams nanometry
lygmenyje

Large area and high speed atomic force microscopy for high-throughput investigation of
surfaces on the nanoscale
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Atominiy jégy mikroskopija (atomic force
microscopy, AFM) yra tapusi esmine nanometry
lygmens pavirSiaus tyrimo technologija, placiai taikoma
moksliniams tyrimams ir gamybiniy procesy kontrolei
tokiose srityse, kaip medziagy mokslas, biologija,
puslaidininkiy technologija ir t.t. Vienas svarbiy vis dar
esan¢iy AFM taikymo apribojimy yra susijgs su ribota
duomeny iSeiga, kurig galima jvertinti kaip laika,
reikalingg gauti tam tikro pavirSiaus ploto vaizda
pageidaujama erdvine skyra. Sis apribojimas kyla i3
nuosekliojo (taskas-po-tasko) duomeny registracijos
btdo zondui skenuojant pavirsiy, ir labiausiai sietinas su
elektromechaninés sistemos (skenerio), skirtos zondui
skenuoti erdvéje (X, Y ir Z koordinatése) pavirSiaus
atzvilgiu, ribotu dazniy juostos plo¢iu. Zadinant skenerj
didesniu  nei rezonansinis dazniu, suzadinamos
nepageidaujamos mechaninés vibracijos, kuriy pasekmé
— nenuspéjama skenerio erdviné padétis ir didelé
skenerio sugadinimo tikimybé. Dabartinés pazangiausios
didelés spartos AFM sistemos iki $iol koncentravosi j
skenavimo grei¢io didinimg didinant skenuojancios
struktiiros standumg, tuo biidu padidinant rezonansinj
daznj. Nors S§is buidas leidzia gauti labai didele vaizdy
generavimo sparta (iki 1000 kadry per sekundg), jis
zenkliai sumazina galimg skenuoti plota.

Mes suktiréme ir iSvystéme didelio ploto nasia AFM
sistema, taikancig nerastrinio sukimo skenavimo metoda
[1] ir inovatyvy adaptyvaus valdymo algoritma [2], ir
leidzianCig pasiekti didesnj nei 3 cm/s linijinio
skenavimo greitj ir didesnj nei 1 mm? skenavimo plotg. 1
pav. parodyta sukimo skenavimo principo diagrama. 2
pav. parodyta sistemos eksperimentinio stendo
nuotrauka.

Radi alini s posli nkis
—>

1 pav. Sukimo skenavimo principo diagrama

Sukurtoji sistema leidzia tirti tiek kieto kiino (pvz.,
puslaidininkiy technologijoje taikomus) pavirSius, tiek
mechaniSkai atsparius biologinés prigimties pavirSius
(pvz., fiksuotos lgstelés, dantys, ir t.t). PraneSime
pateiksime sistemos taikymo pavyzdzius ir aptarsime
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perspektyvas.

2 pav. Nasios AFM sistemos eksperimentinis stendas

ReikSminiai ZodZiai: atominiy jégy mikroskopija,
adaptyvus valdymas.
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Liuminescenciniy YAG:Ce** 3D mikrostruktiiry lazerinis spausdinimas

Laser Printing of Luminescent YAG:Ce* 3D Microstructures

Robertas Virkétis', Artir Harnik?, Dominykas Dapsys?, Dimitra Ladika?, Greta Merkininkaité', Simas Sakirzanovas',
Mangirdas Malinauskas?
!Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Vilnius LT-03225, Lietuva
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Itrio aliumino granatas (YAG) pasizymi dideliu
kietumu, stabilumu auks$tose temperatiirose ir optiniu
pralaidumu regimajai Sviesai [1] ir yra jau 60 mety
naudojamas kaip lazerio aktyvioji terpé [2]. Cochralskio
metodas yra pagrindinis YAG monokristaly gamybos
biidas, o polikristaliniams YAG gauti yra sukurta
daugybé sintezés metody. Taciau ne vienas i$ $iy metody
néra tinkamas YAG 3D mikrostruktiroms gaminti.
Daugiafotonés  polimerizacijos  metodas leidzia
pagaminti mikrometry eilés polimerinius 3D darinius,
kuriuos po to temiskai apdorojus yra gaunami keraminiai
objektai [3]. Siuo tyrimu yra jrodoma, kad naudojant
dvifotong polimerizacija ir atspausdinty 3D objekty
kalcinacija galima gauti laisvos formos YAG:Ce** 3D
mikrostruktiiras, pasiZymincias liuminescencinémis
savybémis [4].

FlaxSEM1000 10 0kV x1 50k SE SE g 5
1 pav. a) Dvifotonés polimerizacijos metodu
atspausdinta polimeriné 3D mikrostruktiira, b)
YAG:Ce*" 3D mikrostruktiira po kalcinacijos 1500 °C,
¢) priartintas kalcinuotos mikrostruktiiros vaizdas

Naudojant  ,NanoFactory* (UAB , Femtika®)
femtosekundinio lazerio litografing sistema ir dvifotonés
polimerizacijos 3D  spausdinimo metoda buvo

pagamintos YAG:Ce*" pirmtaky 3D mikrostruktiros.
Spausdinimui buvo naudojamas 517 nm bangos ilgio ir
144 fs impulsy lazeris. Norint nustatyti optimalius
nustatymus dariniams gaminti, buvo spausdinami
Lharvy®“ masyvai keiCiant spinduliuotés galia ir
skenavimo greitj. Po polimerizacijos 3D mikrostruktiiros
buvo ryskinamos etanolyje, pasalinant
nesupolimerizuota derva. ISryskinus objektus jie buvo
kalcinuojami ore pirmiausia 1000 °C temperatiiroje 1
valanda pasalinant organinius junginius ir elementing
anglj, po to 1600 °C 1 valandg siekiant suformuoti gryna
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kristaling YAG:Ce** faze ir galiausiai redukcinéje (95 %
N2 + 5 % H,) atmosferoje 1000 °C 1 valandg norint
suredukuoti  Ce*' iki Ce*, pagerinant dariniy
liuminescencines savybes. Po kalcinacijos buvo pasiekta
submikroniné dariniy raiSka. Monokristalinés rentgeno
spinduliy difrakcijos analizés metodas patvirtino, jog po
kalcinacijos buvo gautas vienfazis grynas YAG:Ce’".
Atlikus YAG:Ce*" 3D miksrostruktiiry liuminescencijos
matavimus (suzadinimui naudotas 450 nm bangos ilgis)
nustatyta, kad intensyviausia emisija  pasiZymi
YAG:Ce* mikrostruktiira (kalcinuota 1600 °C), kurios
legiravimo laispnis yra 2 %.

— YAG:Ce 0,1%
—— ¥YAG:Ce 0,5%
YAG:Ce 1%
—— YAG:Ce 2%
— YAG:Ce 5%

".‘ Suzadinimas

Intensyvumas, s. v.

" 500 550 600 650
Bangos ilgis, nm
2 pav. YAG legiruoto 0,1 %, 0,5 %, 1 %, 2 %, 5 % Ce3*
3D mikrostruktiiry (kalcinuoty 1600 °C) emisijos

spektrai, kai suzadinimui naudotas 450 nm bangos ilgis

Reiksminiai ZodzZiai: dvifotoné polimerizacija, 3D
mikrostruktiiros, kalcinacija, liuminescencija

Padéka

Sis tyrimas buvo atliktas pagal Lietuvos Respublikos
$vietimo ir mokslo ministerijos programg ,,Universitety
meistriSkumo iniciatyva® (‘‘Univeristies Excellence
Initiative™) pagal sutartj su Lietuvos mokslo taryba
(projekto Nr. S-A-UEI-23-6) ir finansuotas Vilniaus
universiteto Mokslo skatinimo fondo (projekto Nr. MSF-
IM-10/2024).
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Planarianiai suplerlaidis YBCO mikrorezonatoriai didelio jautrumo elektrony sukiniy
rezonansui

Superconducting YBCO planar microresonators for conventional high sensitivity ESR

G. Usevicius!, O. W. Kennedy?, 1. Pocius!, P. Hogan?, A. V. R. de Temino?, J.-B. Verstraete?, G. A. Jacob?, J. Alexander?,
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Electron spin resonance (ESR) is a powerful
spectroscopic technique with applications covering
structural biology [1], spin-based quantum technologies
[2,3], solid-state physics [4], and other important fields
[5]. Despite its versatility, the relatively low sensitivity
of conventional ESR poses a significant challenge for
studying volume-limited systems, as standard ESR
resonators often require samples of microliter volume to
achieve detectable spin signals (13). To overcome these
limitations, considerable effort has been directed toward
the development of planar microwave microresonators
of various designs.

Here, we introduce a  high-temperature
superconducting yttrium barium copper oxide (YBCO)
microresonator design (Fig. 1A) along with a simple
approach to microresonator coupling via a standard 3D
ESR resonator, which together offer the advantages of
high-spin number sensitivity with the ability to be
readily deployed within any typical ESR laboratory. The
microresonator features a spiral geometry designed for
X-band (9.5 GHz) ESR with a mode volume of about 7
nL. We also used microfluidic channels to limit the
sample volume to 1.6 nL, which provides a 1,000 fold
(Fig. 2) increase in a spin number sensitivity over a
traditional 3D resonator. Such an inrease in sensitivity
provides an immense 1,000,000 fold reduction in
measurement time for a volume-limited samples, or in
other words, a measurement that would take a year to
measure can now be measured in less than a minute.

50 UM

Fig. 1: (A) Fabricated planar YBCO spiral microwave
microresonator.
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Fig. 2: Echo-detected field sweeps of TEMPO
nitroxide radical sample measured using spiral
microresonator and a standard Bruker MDS5 resonator.
(A) shows measurements performed with a sample
droplet on top of the spiral and (B) a microfluidic
structure. Spin number sensitivities are written in bold
and in units of spins/G/VHz.

Reiksminiai ZodZiai: elektrony sukiniy rezonansas,
elektrony paramagnetinis rezonatorius,
mikrorezonatoriai, YBCO, spektroskopija, jautrumas.
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Vandenilis transporte: kodél tai néra klimato sprendimas

Hydrogen in Transportation: Why it is Not a Climate Solution

Benas Gabrielis Urbonavic¢ius, Matas BaSinskas
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benas.urbonavicius@ktu.lt

Transporto sektorius yra vienas didziausiy Siltnamio
efekta sukelian¢iy dujy (SESD) faltiniy — pavyzdziui,
Lietuvoje 2023 m. jam teko net 34,4 % visy emisijy. IS ju
97,5 % susidaro keliy transporte, kur didziausig dalj
sudaro lengvieji automobiliai (53,8 % visy transporto
emisijy) [1]. Pastaraisiais deSimtmeciais svarstyti jvairiis
alternatyviis sprendimai: elektromobiliai, biodegalai,
sintetiniai e-degalai ir vandenilio kuro elementy
technologijos. Vandenilis, naudotinas kuro elementuose
automobiliams varyti, ilgg laika buvo pristatomas kaip
»Svarus® pakaitalas benzinui ar dyzelinui. Vis délto
sukaupta analizé rodo, kad lengvajame transporte
vandenilio technologija néra efektyvi klimato kaitos
mazinimo priemoneé.

Pagrindiniai vandenilio kritikos argumentai: menkas
energinis efektyvumas, infrastruktiiros bei eksploataciniy
kasty isSukiai, sisteminis konkurencingumo trukumas
lyginant su tikraisiais elektromobiliais.

Tikryjy elektromobiliy, vandeniliniy automobiliy
(FCEV) ir sintetiniy e-degaly vidaus degimo automobiliy
energinio efektyvumo palyginimas (nuo energijos
Saltinio iki galutinio nuvaziuoto atstumo), darant
prielaida, kad naudojama 100 % atsinaujinanciy Saltiniy
elektros energija. Tikrieji elektromobiliai (kairéje)
paver¢ia ~73 % pradinés elektros energijos | rida,
vandeniliniai — tik ~22%, o sintetinius degalus
naudojantys automobiliai — apie 13 %

Skirtingai nuo elektromobiliy, kurie gali naudotis jau
esamu elektros tinklu ir jkrovimo taSkais, vandenilio
ekonomikos sukiirimui reikéty visiskai naujos degaly
tieckimo infrastruktiiros. Pasak MIT Energetikos
iniciatyvos tyréjy, net ir jgyvendinus elektromobiliy
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granding [2]. Analitiné BloombergNEF apzvalga
apskaiciavo, kad norint iki 2030 m. iSvystyti bent
minimalia vandenilio kuro elementy transporto
industrijg, pasauliniu mastu reikéty apie 100 mlrd. eury
subsidijy — ir vis tiek dauguma lengvyjy transporto
priemoniy bei autobusy tuo metu greiCiausiai bus
elektriniai [3]. Visoje Europoje 2024 m. veiké 294
vandenilio pildymo stotys, daugiau nei trecdalis jy —
Vokietijoje (113 stoteliy), dar 65 Pranciizijoje, 25
Nyderlanduose [4]. 2025-09-01 Europoje veikianciy
stoteliy yra 155 pagal h2live realaus laiko duomenis.
Ekonominiu poziliriu, vandeniliniai automobiliai
iSliecka brangesni tiek jsigyti, tiek eksploatuoti nei
alternatyvos. Siuo metu rinkoje teturime kelis lengvyjy
FCEV modelius (Toyota Mirai, Hyundai Nexo), kuriy
kaina Europoje yra 70-80 kEur — gerokai daugiau nei
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vidutinio automobilio ar net populiaraus elektromobilio.
Be to antrinéje rinkoje FCEV patiria nuvertéjima
siekiantj iki 90% pradinés vertés per pirmus 5 metus. 100
km jveikimo kastai skirtingomis kuro rii§imis pateikti 1
lenteléje.

1 lentelé. Kelioniy kastai skirtingomis kuro rii§imis.

Europa JAV Japonija

Vandenilio kaina Eur/kg 12-16 32-34 9-10
100 km kaina, Eur 20,00 42,50 12,50
(vandenilis)

100 km kaina, Eur 11,07 17,32 10,92
(benzinas)

100 km kaina, Eur 8,36 16,72 11,20
(dyzelinas)

100 km kaina, Eur (elektra) 6,22 10,11 7,62

Lietuvos vandenilio sektoriaus plétros studijoje
pazymima, kad siekiant sukurti vandenilio ekonomikos
pagrindus iki 2030 m., $aliai reikés apie 994 mln. eury
investicijy [6]. Tai didelé¢ suma, turint omenyje, kad
prognozuojamas  vandenilio  naudotojy  skaiCius
transporte sieks tik iki 1% ir tik sunkiajame transporte.

Su  dabartinémis  technologijomis  vandenilis
lengvajame transporte — daugiau aklavieté nei klimato
sprendimas.

Reiksminiai  ZodZiai: vandenilis, vandenilio
ekonomika, vandenilinis automobilis, vandenilio kuro
elementai.
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Stendiné sesija 1

Elementariyjy daleliy, atomy ir branduoliy fizika, materijos
sandara, Statistin¢ fizika, Teorin¢ ir skai¢iuojamoji fizika,
Cheminé fizika, Lazeriy fizika ir Sviesos technologijos,
Fizikos istorija, terminija ir mokslo politika,

Fizikos edukologija ir sklaida
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Retinolio izomery elektroninio suZzadinimo energiju skai¢iavimas moderniais teorinés
chemijos metodais

Calculating electronic excitation energies of retinol isomers using modern computational
chemistry methods

Julius Azukas', Zyginta Murnikova', Kestutis Aidas'
Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Cheminés fizikos institutas, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius
julius.azukas@ff.stud.vu.lt

Retinoidai — vitaminui A giminingy junginiy klasé —
dalyvauja daugelyje Zmogaus organizmui gyvybiskai
reikalingy procesy, tokiy kaip rodopsino atsinaujinimo
ciklas, kuriuo pagrista rega, ir lasteliy augimas bei
diferenciacija, yra naudojami farmacijoje, kosmetikoje,
medicinoje [1]. Dél plataus paplitimo ir svarbos, Siy
junginiy, ypa¢ retinolio, retinalio bei retinoinés rugsties,
fizikinés ir cheminés savybés yra placiai tiriamos. Dél
atlickamo vaidmens regos procesuose, itin domina Siy
molekuliy saveika su $viesa, elektroninis suZzadinimas ir
sugerties spektrai, kurie daZniausiai iSmatuojami
eksperimentiskai, kaip ir retinolio atveju [2].

S Nt

1 pav. Retinoidy struktiirinés formulés — a) all-trans-
retinolis, b) all-trans retinalis, c) all-trans-retinoiné
ragstis

Norint detaliai tirti biologines molekules, ypac
tirpikliuose, pastaruoju metu placiai taikomi pazangis
teoriniai ir skai¢iavimo metodai. Teoriniai skai¢iavimai
jau yra sékmingai panaudoti analizuojant karotenoidy
elektroninés sugerties spektrus [3], taciau naudojant
iprastus tankio funkcionalo teorijos (DFT) metodus, kol
kas néra pavyke to atkartoti su retinoidais. Pasitelkiant
modernius kompiuterinius skaiiavimus, galima atlikti
teorinius tyrimus, kuriy metu junginiai nagrinéjami
molekuliniame lygmenyje. Tokia metodika suteikia
galimybe stebéti molekulés sgveikg su tirpikliu ir
struktiirinius pokycius, kurie daro jtakg elektroninés
sugerties spektrui.

Siame darbe siekta apskai¢iuoti etanolyje istirpusiy
all-trans- ir 1l-cis- retinolio izomery elektroninio
suzadinimo energijas ir jvertinti naudoty metody
tiksluma.  Jvertinta tirpiklio jtaka skirtingy retinolio
izomery suzadinimo energijai, naudojant molekulinés
dinamikos (MD) simuliacijas bei jungtinius kvantinés
mechanikos/molekulinés mechanikos (QM/MM)
skai¢iavimus.

Rasta, kad 11-cis- ir all-trans- retinolio suzadinimo
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energijos priklauso nuo molekulinés aplinkos apraSymo
— naudojant poliarizuojamag jegy lauka stebimas
suzadinimo energijos sumazéjimas. Taip pat, pleciant
kvantinés mechanikos metodais aprasoma sistemos dalj
pastebéta, kad van der Valso saveiky jtraukimas |
skai¢iavimus neturi didelés jtakos retinolio konjuguotai
sistemai ir elektroninio suzadinimo energijoms. Buvo
pasiektas atitikimas tarp teorinio ir eksperimentinio 11-
cis- ir all-trans- retinolio suzadinimo energijy skirtumo.

Reiksminiai  ZodZiai:  elektroninis  suzadinimas,
elektroninés sugerties spektras, tankio funkcionalo
teorija, MD simuliacijos, OM/MM.

Padéka: Darbe aprasyti skaiCiavimai vykdyti atviros
prieigos skaiCiavimo centro ,,HPC Saulétekis* auksto
nasumo superkompiuteriu Vilniaus universiteto Fizikos
fakultete.

Tyrimas atliktas Lietuvos mokslo tarybos rengiamos
studenty vasaros praktikos metu, projekto nr. P-SV3-25-
233.
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SkersarySinami naftaleno diimido akceptoriai saulés elementams

Cross-linkable naphthalene diimide acceptors for photovoltaics

Lauryna Monika Svirskaite', Aiste Jegorove', Vytautas Getautis', Tadas Malinauskas', Vygintas Jankauskas?,
Romualdas Jonas Cepas?, Egidijus Kamarauskas?, Alytis Gruodis?, Kristijonas Genevi¢ius?
'Kauno technologijos universitetas, Organinés chemijos katedra, Radvilény pl. 19, LT-50254 Kaunas
2Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Cheminés fizikos institutas, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius
romualdas.cepas@ff.vu.lt

SkersarySintos  organinés medziagos pasiZymi
didesniu atsparumu tirpikliams, aukStesniu terminiu
stabilumu ir ilgesne eksploatacine trukme, todél jos
placiai naudojamos kaip skyliy pernasos sluoksniai
perovskitiniuose saulés elementuose[1]. Tuo tarpu
elektronus  perneSanciy organiniy  puslaidininkiy,
gebanéiy sudaryti skersarySintas struktiiras, iki Siol yra
labai nedaug ir jy savybés tebéra menkai istirtos[2].
Siame darbe pristatomi naujai sukurti naftaleno diimidy
(NDI) dariniai pasizymintys terminiu skersaryS$inimusi
bei efektyvia elektrony pernasa.

Susintetinti nauji dariniai (pav. 1) pasizyméjo
pakankamai dideliu terminiu stabilumu — jy skaidymosi
temperatiira sieké 359—403 °C. Optiniai bei ciklinés
voltametrijos matavimai parod¢, kad LUMO lygmenys
(—4.11 iki —4.26 eV) gerai dera su perovskity bei SbSes
absorbuojanéiy sluoksniy laidumo juostomis, o auksti
HOMO lygmenys (< —7 eV) gali efektyviai blokuoti
skyliy injekcija.
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1 pav. NDI dariniy cheminés struktiiros.
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SkersarySinimo jtaka gryny medziagy plévelése buvo
nedidelé — elektrony judrumas beveik nekito, tai parodo,
kad jvyke molekuliniai persitvarkymai yra minimalis.
Kaip parodé DSC matavimai, grynose NDI medziagose
vyksta tik dalinis - linijinis skersarySinimasis. Siekiant
pasiekti pilng trimatj tinklinimg ir tuo paciu uztikrinti
bipoling kriivininky pernasa, V1525 buvo maiSoma su
skyliy pernasos skersarySinama medziaga V1179 [3].
Misinyje buvo stebimas tiek elektrony, tiek skyliy
judéjimas, skersarySinimas ir Siuo atveju nesumazino
kriivininky judrio: elektrony padidé¢jo 2-3 kartus, o
skyliy judrumas isliko beveik nepakites.

I VI1525+V1179 sistema papildomai jvedus
chromofora FBR, abiejy krivininky judriai po
skersarySinimo kiek sumazéjo, taciau skersarySinimas
sumazino giliy prilipimo lygmeny formavimasi, kuris
buvo pastebétas sendintuose neskersarySintuose
dariniuose. Tai buvo galima stebéti kvantinio nasumo
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pokyciuose (2 pav.), skersarySintuose méginiuose jis
iSliko stabilus viso stebéjimo laikotarpiu.

3D tinklinés struktiiros susidaryma V1525+V1179
patvirtino molekulinio modeliavimo ir tirpumo
bandymai. NDI akceptoriai, derinami su skersarySinamu
donoriniu  komponentu, sudaro patvarius tinklinius
sluoksnius, kurie pasizymi pagerintomis elektrony
pernasos savybémis bei Zenkliai didesniu ilgalaikiu
stabilumu.

0,1
0,08
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—4— skersarySintas

0,06

0,02

Kvantinis efektyvumas

0,01 -
0,008

0,006

0 200 400 600
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2 pav. V1525+V1179+FBR (1:1:1) neskersarysinto
ir skersarySinto méginiy fotogeneracijos kvantinio
nasumo priklausomybés nuo sendinimo trukmés esant
E=5-10°V/cm (skersary$inimas atliktas 200 °C
temperatiiroje 1 val.).

800 1000

Molekulinis modeliavimas atskleidé, kad steriniai
veiksniai, pakaity orientacija ir miSinio sudétis lemia
molekuliy pakavimasi ir skersarySinimo efektyvuma;
tam tikros konfigtiracijos palankios tvarkingesniy tinkly
formavimuisi. Apibendrinus, vinilbenzilo grupémis
funkcionalizuoti naftalendiimidai (NDI) yra
perspektyvios n tipo kriivio pernasos medZiagos,
pasizymin¢ios efektyvia elektrony pernasa,
kontroliuojama morfologija ir patvariais skersarySintais
tinklais.

Reiksminiai  Zodziai:  organiniai  akceptoriai,
skersarysinimas, elektrony pernasa, naftaleno diimidas,
kritvininky pernasa.
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Spinelio ir perovskito nanodariniai kvantiniam skaidymui
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Nanocrystal (NC) materials are known for their
exceptional quantum confinement properties, high
photoluminescence quantum yields (PL QY), and tunable
bandgaps [1]. These unique characteristics make them
highly versatile for a wide range of applications, from
biomedicine to optoelectronics [1]. Doping NCs with
lanthanide  ions introduces additional  optical
functionalities, such as narrowband and long-lived
emission [ref]. One of the most fascinating dopants is
ytterbium (Yb**). When paired, it has the remarkable
ability to convert the energy of one UV-VIS photon
absorbed by the host into two NIR photons through a
process known as quantum-cutting (QC) [2]. QC could
be exploited to overcome the Shockley-Queisser limit in
single-junction solar cells, to improve their overall
energy conversion efficiency [3]. Chemically inert and
biocompatible NCs, exhibiting QC, can enable deep-
tissue bio-imaging, due to Yb3* ion emission matching
the second biological window. In this study, spinel NCs
for potential bio-imaging applications and perovskite
NCs for potential solar cell efficiency improvement
applications will be synthesized and their structural and
optical properties will be investigated.

In this study Zinc gallate (ZGO) spinel NCs were
synthesized hydrothermally and via sol-gel synthesis
from metal nitrate precursors. Perovskite (Pe) NCs were
synthesized by treating metal chloride precursors with
octadecene, oleylamine and oleic acid, resulting in a
colloidal suspension. Structural and morphological
properties of the obtained NCs were characterized by
XRD, Raman, FTIR, and TEM, while optical properties
were studied with steady-state and time-resolved PL
spectroscopy.

To stabilize ZGO NCs, negative surface charge on the
shell ligand layer was obtained with addition of OH" ions
to the precursor solution. With increasing concentration
of OH ions, the size of ZGO NCs decreased from 100
nm to 5 nm. TEM reveals that 5 nm ZGO NCs are
agglomerated, while 100 nm ZGO NCs are scattered.
ZGO NCs, independently of the synthesis procedure,
have the same PL spectrum, with a maximum at 450 nm
and an average fluorescence lifetime of 1.5 ns. Soon,
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ZGO NCs will be doped with Yb*" and Cr** ions for high-
quality deep-tissue imaging, due to Cr** and Yb*" ion
emissions in the first and second biological windows.
Our synthesized lead-halide PeNCs, depending on the
halide content, have different photoluminescence spectra
with peaks at 410, 470 (PL QY = 100%), and 530 nm (PL
QY = 80%) (Fig. 1). The average fluorescence lifetimes
for these samples range from about 2 to 25 ns. For doping
purposes, adding Yb*" to the precursor solution does not
result in PeNCs with NIR emission. A thorough
examination of the synthesis process revealed that this is
due to the presence of oleylamine, which is essential for

successful NC synthesis. Other PeNC doping
possibilities will be investigated further.
——— CsPbBr,
1.2+ —— CsPbCl,sBr, 5
PLQY =100% —— CsPbCl,
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Fig. 1. Photoluminescence spectra with PL QY values of
lead halide PeNCs.

Keywords: lead halide perovskites, spinel,
nanocrystals, quantum-cutting.
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Tetrapeptido BMR spektry ir struktiiriniy savybiy joniniy skys¢iy ir vandens miSiniuose
teorinis tyrimas

Computational study of NMR spectra and structural properties of tetrapeptide in ionic liquid
mixtures with water
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Joniniai skyséiai (JS) yra zinomi kaip biologiSkai
suderinami tirpikliai, o jy galimos biologinés paskirtys
apima lengvesnj jy prasiskverbimg pro membranas,
fermenty katalizinio aktyvumo keitima, taip pat jvairiy
baltymy stabilizavima ar destabilizavima [1]. Sgveikas
tarp baltymy ir JS sudétinga tirti ir vertinti dél baltymy
dydzio ir sudétingos struktiiros, todél kaip modelinés
sistemos daznai naudojami maZesni peptidai, turintys
aminorligs§¢iy sekas, biidingas baltymams, siekiant
nustatyti, kaip skirtingi JS sgveikauja su §iais peptidais ir
keicia jy strukttira vandeniniuose tirpaluose. Branduoliy
magnetinio rezonanso (BMR) spektroskopija yra
tinkamiausias metodas tiek tarpmolekuliniy saveiky, tiek
vidumolekuliniy struktiiriniy pokyciy identifikavimui,
kadangi atomy, ypac vandenilio, cheminiai poslinkiai yra
labai jautriis pokyciams artimoje molekulés aplinkoje.
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1 pav. a) peptido Ala-Asp-Pro-Phe, b) 1,3-
dimetilimidazolio dimetilfosfato strukttirinés formulés

Siame darbe Ala-Asp-Pro-Phe tetrapeptidas buvo
tirtas taikant molekulinés dinamikos (MD) simuliacijas ir
kvantinés mechanikos/molekulinés mechanikos
(QM/MM) skaiciavimus tiek vandeninéje terpéje, tiek
JS/vandens miSinyje. Pasirinktas joninis skystis (JS)
buvo sudarytas i§ imidazolio pagrindu sukurto katijono
1,3-dimetilimidazolio ir jprasto JS anijono dimetilfosfato
[Mmim][DMP].

114

3, 4 pav. Peptido sistemos vandeninése terpése

Teoriniai peptido vandenilio atomy cheminiai
poslinkiy skirtumai buvo palyginti su eksperimentiniais
rezultatais [2], leidusiais jvertinti jvairias sgveikas,
vykstancias peptido/JS/vandens sistemose. Tuo tarpu
MD simuliacijy trajektorijos atskleidé struktiirinius pacio
peptido poky¢ius bei poky¢ius jo artimiausioje aplinkoje.

ReikSminiai ZodZiai: jominiai skysciai, peptidas, BMR
spektroskopija, molekulinés dinamikos (MD)
simuliacijos, QM/MM skaiciavimai
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Transformeriy neuroniniy tinkly taikymas DFT molekuliniy struktiiry optimizavimo
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Using transformer neural networks to speed up molecular structure optimization at DFT level
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Transformeriy neuroniniai tinklai yra santykinai
nauja inovacija masininio mokymo srityje [1], kuri leido
sukurti pastaruoju metu labai iSpopuliaréjusius
didZiuosius kalbos modelius (ChatGPT, LlaMA ir kt.)
bei pasiekti puikiy rezultaty vertimo ir vaizdy
generavimo srityse. Si architektiira su tam tikromis
modifikacijomis taip pat puikiai prognozuoja baltymy
struktiirg i§ amino ragsciy sekos [2]. Pagrindiné
transformeriy NT stiprybé yra duomeny uzkodavimas
juos apraSanciais skaitiniais vektoriais bei démesio
mechanizmas, kuris leidzia modeliui atpazinti net labai
subtilias koreliacijas tarp duomeny.

Sio tipo tinklai puikiai tinka modeliuoti vienmates,
t. y. i§rikiuojamas, sistemas. Kita vertus, efektyvus jy
taikymas duomenims daugiamatéje erdvéje yra aktyviai
nagrinéjamas klausimas. Molekuliy struktiira
dazniausiai optimizuojama trimatéje erdvéje, tad
efektyvus Sios architekttiros pritaikymas molekuliy
struktiirai modeliuoti yra netrivialus uzdavinys. Taip pat
atviras klausimas yra ir cheminés informacijos
kodavimas vektoriniuose deskriptoriuose bei démesio
mechanizme.

[vairQis neuroniniai tinklai jau naudojami kvantinés
chemijos skaiciavimuose ir leidzia atlikti molekuliy
struktiiry optimizacija, skai¢iuoti jégas bei dipolinius
momentus su asmenine jranga zymiai sparciau nei
atliekant tankio funkcionalo teorijos (DFT)
skai¢iavimus superkompiuteriy mazguose [3, 4].
Pagrindiniai neurony tinklais grjsty metody trikumai
lyginant su DFT skai¢iavimais yra empirinés, variaciniu
principu neparemtos energijos vertés, ,,juodosios
dézés* efektas bei santykinai prastas duomeny
generavimas molekuliniams junginiams,
nepatenkantiems | mokymo duomeny rinkinj.

Sio tyrimo metu su transformeriy neuroniniy tinkly
architektiira sickiame jvertinti, ar pavyksta naudojant
egzistuojanc¢iy kvantinés mechanikos skai¢iavimy
rezultaty rinkinj gauti DFT tikslumo molekulines
struktiiras pagrindinéje energijos biisenoje, naujy
struktiiry skai¢iavimams sunaudojant tik dalj jprastai
reikalingy resursy (1 pav.).

Kaip atskaitos taska pasirinke atviros prieigos
duomeny rinkinj [4], turintj apie 3.9 milijono molekuliy
strukttiry, optimizuoty B3LYP 6-31G(d) DFT metodu,
iSvaléme i$ jo vienatomes ir nesgveikaujancias
dviatomes sistemas, sugeneravome iy molekuliy
SMILES ir SELFIES deskriptorius ir taskinés simetrijos
grupes pasinaudodami SOFI [5] algoritmu su tam
tikromis modifikacijomis. Taip pat Siais duomenimis
apmokéme transformerj neuroninj tinklg nuspéti
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molekuliy taskinés simetrijos grupéms bei kitoms

geometrinéms savybéms, pvz., plok§tumui ir

veidrodinei simetrijai.
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1 pav. Tyrimo idéja. Molekuliniy struktiiry ir jy
parametry generavimas i§ vienmaciy identifikatoriy
pasitelkiant transformerj neuroninj tinkla

Reiksminiai ZodzZiai: tankio funkcionalo teorija (DFT),
molekuliy struktiiros optimizacija, masininis mokymas,
transformeriy architektira, dirbtiniai neuroniniai tinklai
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Sviesto riigsties struktiiriné analizé teoriniu DFT ir eksperimentiniu matricinés izoliacijos
FTIR spektriniu metodu

Structural analysis of butyric acid by means of theoretical DFT and experimental matrix
isolation FTIR spectroscopic method
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Sviesto riigstis dar kitaip vadinama butano rtgstimi
(C4H30,) yra apibudinama kaip tiesi, trumpagrandé
monokarboksirtigstis, kuri dél savo struktiirinés sandaros
gali turéti kelias konformacijas. Alifatinéje rugsties
grandinéléje yra galimas sukimasis apie bet kurig
viengubg C-C jungtj. Esant tam tikriems pasisukimo
kampams molekulé yra stabili ir tai yra jos pagrindiné
konformacinés jvairovés priezastis. Sios konformacinés
struktliros gali skirtis tam tikromis fizikinémis ir
cheminémis savybémis, lemianéiomis jy reaktyvuma bei
sgveikas skirtingose aplinkose [1]. Konformaciné
jvairové gali keisti Sios molekulés reaktyvuma, bei
tarpmolekulines sgveikas jvairiose cheminése bei
biologinése aplinkose, o tai gali buti svarbu aiSkinantis
molekulés elgseng tirpaluose, dujinéje fazéje ar
biologinése sistemose. Siy konformery struktiiriniy ir
energetiniy skirtumy supratimas yra esminis jy taikymui
tiek cheminése, tiek biologinése sistemose [2,3].

Pagrindinis S§io darbo tikslas - nustatyti galimas
konformacijas (zr. pav.l), naudojant matricinés
izoliacijos  infraraudonyjy spinduliy spektroskopija
kartu su teoriniais skai¢iavimais.
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1 pav. Sviesto rugsties izoliuotos Argono 3 K (a) ir
Neono 3 K (b) matricoje, FTIR sugerties spektrai kartu
su teoriniais: (¢) TTT, (d) G*TT, (e) G*G*T konformery

IR sugerties spektrais. Skaiciavimai atlikti naudojant
MP2/cc-pVTZ.

Zemos temperatiiros matricinés izoliacijos metodas
leidzia izoliuoti molekules nuo aplinkos saveiky jas
patalpinant j inertiniy dujy molekulinius kristalus. Tokio
bandinio infraraudonosios sugerties spektrai pasizymi
siauromis  spektrinémis  juostomis, leidZianc¢iomis
identifikuoti skirtingas molekuliy struktiiras.
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Teoriniai skai¢iavimai buvo atlikti dviem skirtingais
metodais. Pirmiausia buvo atlikti DFT skaic¢iavimai
naudojant B3LYP funkcionala su cc-pVTZ  baziniy
funkcijy rinkinj. Toliau skaifiavimai buvo tg¢siami
naudojant MP2 -Magller-Plesset plétinj taikant tokj pat
baziniy funkcijy rinkinj. Virpesinés modos buvo
skai¢iuojamos tiek harmoniniais, tiek anharmoniniais
artiniais.

Teoriniai skai¢iavimai prognozuoja tris stabilias
sviesto  rugsties  konformacijas.  Taciau  atlikti
eksperimentai argono ir  neono matricose
eksperimentiS$kai  patvirtino  tik dvi  stebimas
konformacijas. Taip pat, anharmoniniai skai¢iavimai
padéjo  paaiskinti iki Siol  neinterpretuotas
eksperimentiniy IR sugerties spektry Fermi rezonanso
juostas ir leido tiksliau priskirti virpesines modas C=0O
valentiniy virpesiy srityje.

Skai¢iavimai atlikti Vilniaus universiteto Fizikos
fakulteto superkompiuterio "VU HPC" resursais.

Reiks§miniai  ZodZiai: sviesto matriciné
izoliacija, FTIR, konformacijos.
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Cholino glicinato joninio skysc¢io ir vandens miSiniy struktiiriniy parametry modeliavimas
molekulinés dinamikos metodais

Modelling the structural parameters of water and choline glycinate ionic liquid mixtures via
molecular dynamics
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Joniniai skysciai, kaip cholino glicinatas, yra druskos,
kurioms biidinga skysta agregatiné biisena Zemesnéje nei
100 °C temperattroje[1]. Joniniai skysciai yra labai plati
junginiy grupé, kadangi randama daug joniniy pory
kombinacijy, parenkant jas pagal pritaikymui reikalingas
savybes, pavyzdziui, gebéjima pagerinti kity molekuliy
tirpuma vandenyje, ty. hidrotropinés savybés,
netoksiS§kumas organizmams norint pritaikyti joninius
skysCius medicinoje[2]. Ivertinant $iy medziagy
nejprasty fizikiniy savybiy kilme, tenka tirti tirpaluose
vykstancias tarpmolekulines sgveikas ir susidarancias
artimasias struktiiras[3,4]. Siame darbe, siekiant jvertinti
cholino glicinato joninio skys¢io ir vandens miSiniy
struktlirinius ~ ypatumus  pasitelkiami  molekulinés
dinamikos (MD) simuliacijy metodai.

Siame darbe tiriama joninio skyséio joniné pora
sudaryta i§ katijono — cholino ir anijono — glicino, jony
geometrijos sukonstruotos naudojant GaussView 6,
optimizuotos HF/6-31G* baze pasitelkiant Gaussian 16
programa. Jégy lauko parametrizavimui suskai¢iuoti
taskiniai kraviai, pasitelkiant RESP metodu. MD
simuliacijos vykdytos Amber paketu, naudotas GAFF
jégy laukas, Tip4pew vandens modelis, simuliacijos
dézutés sukurtos Packmol programa. Atlikus MD
simuliacijas  atliekama  struktiiriné  analizé¢ = —
paskaiciuojamos radialinés pasiskirstymo funkcijos.

Radialiné pasiskirstymo funkcija — nuo atstumo tarp
cheminiy grupiy/atomy priklausanti funkcija, kurios
vertés atitinka santyking tikimybe atrasti pasirinktus
atomus/grupes tam tikru atstumu nuo stebimo
atomo/grupés — skaiciuodami Sias funkcijas sgveikauti
linkusioms grupéms, kaip glicino karboksi-grupé —
galime jvertinti susidarancias artimasias struktiiras
misinyje, besiformuojancias jonines poras, vandenilinio
rySio sgveikas ir kt. Cholinui apskai¢iuojamos RDF
hidroksi bei ketvirtinio amonio grupéms, o glicinui
skaiCiuojamos amonio ir karboski grupiy RDF -
stebimos $iy molekuliy tarpusavio saveikos bei sgveikos
su vandens molekulémis. Tokiu biidu suzinomi sistemai
budingi molekuliy iSsidéstymai, jy tendencingumas
kintant tirpalo koncentracijai.
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9 19 @,
CHL f\f

1 pav. cholino ir glicinato (CHL ir GLY) jonai

2 pav CHL-GLY simuliacijos dézuté (0,1 M
koncentracija)

Reiksminiai ZodzZiai: joniniai skysciai, modeliavimas,
molekuliné dinamika
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Baltyminés aplinkos jtaka pigmenty suZadintosioms biisenoms fotosintetiniuose kompleksuose

Impact of the Protein Environment on the Excited States of the Pigments in Photosynthetic
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Pirmoji fotosistema (PSI) yra pati naSiausia $viesg j
energija pavercianti sistema. Beveik visa fotony energija
yra panaudojama kriiviy atskyrimo procesui reakcijos
centruose vykdyti, taigi PSI kvantinis naSumas yra
beveik lygus vienetui [1]. Viena i$ biitiny salygy tokiam
aukStam naSumui pasiekti yra labai greita suzadinimo
energijos pernaSa tarp pigmenty (chlorofily ir/ar
karotenoidy) fotosistemos $viesorankos antenoje
(LHCI). Suzadinimo energijos pernasai LHCI antenoje
didelg jtakg turi tarp dviejy arba daugiau pigmenty
susidarancios kriivio pernasos (CT) biisenos [2].
Zinomos CT biisenos ne iki galo paaiskina pirmosios
fotosistemos sugerties ir emisijos spektruose stebimus
reiskinius [3].

Pirmoji fotosistema sugeria ir fluorescuoja Sviesg prie
ilgiausiy bangos ilgiy, lyginant su kitais Sviesorankos
kompleksais. Augaluose PSI S$viesorankos antena
susideda i$ keturiy Lhca subkompleksy, kurie pasizymi
panasia erdvine struktiira, ta¢iau demonstruoja skirtingas
spektrines savybes.

Pigmentai S$viesorankos antenoje yra apsupti kity
pigmenty bei baltymo. Norint nuodugniai iSanalizuoti
tiek eksitoning, tiek ir kriivio pernasos buisenas lemiancig
saveika tarp chlorofilo molekuliy bei suprasti, kas lemia
skirtumus tarp minétyjy Lhca subkompleksy sugerties ir
fluorescencijos spektry, yra bitina jskaityti aplinkos
molekuliy daroma jtaka pigmenty suzadintosioms
biisenoms.

LHCI antenos erdviné struktiira buvo gauta laisvai
prieinamoje baltymy duomeny bazéje PDB [4],
pasilickant PSI  superkomplekso 1-4 grandines.
Chlorofilo dimerai, kuriuose susidaro CT busenos (keli
ju pavaizduoti 1 pav.), ir juos supanti baltyminé aplinka
buvo nagrinéjami dviem btidais. Pirmuoju metodu CT
btsenos aptinkamos dimeruose atliekant TD-DFT
suzadintyjy buseny skaiiavimus vakuume. Siekiant
iskaityti aplinkos molekuliy jtaka Sioms biisenoms,
baltymas bei pigmentai aprasomi daliniais atominiais
kriiviais. Galiausiai, energijos poslinkis dél aplinkos
elektrostatinés jtakos apskaic¢iuojamas CDC metodu [5]
pagal (1) formule:

(4™ s5)-a™ 0.0))a " (0,0)
(m)_p(m
[’ =R)"|

BEm =315, (M

Cia eq yra aplinkos efekting dielektring skvarba, m
¥ymi tiriamajj dimera, ¢"™(s,s) ir ¢"™(0,0) yra Sio
dimero atitinkamai suzadintosios ir pagrindinés biisenos

m
]

daliniai kriiviai. q;"’(0,0) yra tiriamajj dimera supanciy
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pigmenty ir baltymo daliniai kraviai. Rgm) ir R;n) yra

atitinkamai tiriamojo dimero ir aplinkos daleliy
koordinatés.
Taikant antrgjj metoda TD-DFT skaiciavimai

suzadintosioms btsenoms atlickami kriiviy apsuptyje,
kur kiekvienam baltyminés aplinkos atomui yra
priskiriama kriivio verté. Abiejy metody taikymo atvejais
rezultatai parodo galimybe antenoje susidaryti Zemos
energijos CT biuisenoms. Rezultatus, gautus Siais dviem
metodais galima palyginti tarpusavyje bei jvertinti jy
validumag lyginant su LHCI antenos fluorescencinémis
savybémis.

1 pav. Keturiy dimery mazgy pozicijos Lhca
subkompleksuose baltymo grandinés atzvilgiu.

Reiksminiai zodziai: Pirmoji fotosistema, kritvio
pernasos biisena, fotosintezé, baltyminé aplinka.
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Hexagonal boron nitride (hBN) is a 2D material that
is promising in a variety of applications, such as
photoelectronics, photonics and medicine [1]. hBN can
form van der Waals (vdW) complexes with various
molecules, e.g., trans-stilbene [2] and porphyrin [3].
Recent works show that vdW interaction between hBN
and organic molecules manifests in electronic and
vibrational spectroscopy [2].

In this work, we studied the spectroscopic
manifestation of vdW interaction between hBN and
another organic compound — trans-resveratrol (RSV).
RSV is a naturally occurring phenolic compound found
in various plants, known for its anticancer, anti-
inflammatory, antibacterial, antioxidant and neuro-
protective properties [4].

RSV calculations, performed using B3LYP density
functional and cc-pVTZ basis set, revealed vibrational
modes of RSV molecule, their activity in vibrational
spectra and other molecular quantities, such as dipole
moment. Possible spectroscopic manifestations of
interaction between RSV and hBN were calculated using
pure exchange-correlation functional BPW91+d and cc-
pVDZ basis set.

For spectroscopy experiments (IR, Raman, UV/Vis,
and time-resolved fluorescence), RSV and hBN
complexes were formed by preparing drop-cast films of
pure RSV and RSV/hBN with different mass ratios.

Fluorescence (FL) spectra contain a peak at 390 nm.
FL kinetics can be approximated with 2 exponents.
Changes in FL spectra and kinetics are negligible, which
indicates that the interaction between hBN and RSV is
very weak. Measured excitation spectra showed that
fluorescence of RSV/hBN samples at 390 nm is relatively
more intense compared to a pure RSV.

Raman spectra of RSV and RSV/hBN samples
contain 3 red-shifted Raman bands that are related to ring
and —OH functional groups vibrations, which confirms a
weak vdW interaction between RSV and hBN (Fig. 1).
The possible explanation for the observed red shifts is the
opposite signs of the excess charges on RSV and the hBN
surface. The reason behind a very weak spectroscopic
manifestation of vdW interaction compared to previously
studied molecules, e.g., trans-stilbene [2], might be the
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direction of RSV dipole moment. Total calculated dipole
moment of RSV molecule is 1.88 D, however, its
component that is perpendicular to a ring plane is only
2-1073 D.

Further investigation of RSV and hBN complex
formation should be conducted wusing different
spectroscopic and microscopic approaches in order to
evaluate not only the spectroscopic manifestation of vdW
interaction, but also the morphology of the complex.

Acknowledgments. This work was supported by the
Horizon Europe FLORIN project (No. 101086142). PR
and IH additionally acknowledges Research Council of
Lithuania (LMT; student’s summer practice No. P-SV3-
25-652).
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Fig. 1. Experimental Raman spectra of RSV and
RSV/hBN complex.
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Kuriant spektroskopinés koncentruoty ,,neidea-
ligjy* tirpaly realaus laiko artimosios infra-raudonosios
(AIR) spektrometrijos analizatorius biitina suprasti,
kokie molekuliy kompleksai gali susidaryti tirpaluose,
kokios yra $iy vandeniliniais rySiais pagristy kompleksy
gyvavimo trukmés, kokie jy virpesiniy spektry ypatumai
AIR srityje. Vandeniliniy rySiy modeliavimas pats
savaime yra sudétinga uzduotis [1].

Darbe buvo tiriami karbamido, biureto ir vandens
molekuliy kompleksai, kurie gali susidaryti vandens
tirpale, ir Siy kompleksy santykinis stabilumas ir
suzadinti virpesiniai spektrai AIR spektrinéje srityje
(12500-4000 cm™).

Norint apskaiCiuoti virpesnj spektra S$ioje srityje,
reikia tirti suzadinimus, susijusius su virpesiniais
vir§toniais ir sudétiniais daZniais, jskaitant 3-ios ir 4-os
eilés mody suzadinimus. 1 pav. pavaizduota urea
molekulé ir 6 vandens molekulés vandeniliniais rySiais
sudarancios susieta kompleksa. 1, 1° 2, 3 ir 3° vandens
molekulés sudaro stipriausius vandenilinius ry$ius su
urea, o 2 molekulé jau formuoja tolimesnj vandeniliniy
rys$iy tinkla.

1 pav. Karbamido ir §eSiy vandens molekuliy kompleksas.

Jvertinant susidaran¢iy molekuliniy kompleksy
stabilumg, jy kompleksy geometrinius parametrus ir
suzadintus  virpesinius  spektrus,  kompiuteriniai
skaic¢iavimai buvo atlieckami naudojant Gaussian 16 [2] ir
Gamess US [3] programas. Suzadintos virpesinés
biisenos buvo skai¢iuojamos normaliniy mody bazéje
konfigtracijy superpozicijos, trikdziy teorijos ir
suderintinio virpesinio lauko metodais [2, 3].

Paskutinio deSimtmecio darbai rodo, kad kvantinés
chemijos metodai leidzia apskaiciuoti vandens molekulés
suzadinty virpesiy daznius didesniu kaip 1 cm™! tikslumu
naudojant tikslius ICMRCI metodus ir aug-cc-pCVnZ
bazines funkcijas [4] iki 15000 cm-! virpesiniy biiseny
energijy. Musy tikslas buvo istirti, kiek tiksliai AIR
srityje galima apskaiciuoti virpesinius spektrus nau-
dojant paprastesnius tankio funkcionalo metodus.

Vandens molekulés skai¢iavimai parodé (1 lentelé),
kad CAM-B3LYP/aug-cc-pvtz metodas leidzia nustatyti
virpesinius daznius 3 ir aukstesniy suzadinimy modoms
mazdaug 3% tikslumu (skirtumas nuo eksperimentiniy
rezultaty siekia apie 300 cm™).

1 lentelé. Vandens molekulés vakuume skirtingais,
metodais ([1] ir [2]) apskai¢iuoti suzadinty virpesiy
dazniai (cm™).

Virpesiné Harm.ir  Anharm., VSCE, [3] Exp. [4]

biisena (sim., aukstesniy [2]

deform.,  suzadinimy,

antisim.) [2], [3]
(100) 3833.9 3668.7 3767.7 3657.05
(010) 1620.8 1566.8 1614.8 1594.74
(001) 3936.3 3758.3 3688.6 3755.92
(200) 7667.8 72574 7333.1 7201.54
(020) 3241.6 3095.3 3368.0 3151.63
(002) 7872.5 74253 7482.5 7445.04
(101) 5454.7 52214 52759 5234.97
(110) 7770.2 7270.8 7510.8 7249.81
(011) 5557.1 5308.0 5365.4 5331.26
(301) 15569.2 16047.2 14320.4 13830.93
(310) 13358.0 13907.9 12038.4 12139.31

Skai¢iavimai atlikti naudojant Vilniaus universiteto
»VU HPC* Saulétekio superkompiuterio isteklius
Fizikos fakultete. Darbas yra Lietuvos mokslo tarybos
Eureka tinklo Taikomyjy kvantiniy technologijy projekto
Nr. 10-052-P-01-012 dalis.
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Multifunctional carbon-based quantum dots for environmental and medical applications
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Chinony pagrindu sukurti vaistai, tokie kaip
doksorubicinas (DOX), daunorubicinas ir kiti, placiai
taikomi vézio chemoterapijoje, pasizymi reikSmingu
Salutiniu poveikiu, jskaitant iSsiplétusig kardiomiopatija
ir Sirdies nepakankamuma [1,2]. Siekiant sumazinti §ias
nepageidaujamas pasekmes, intensyviai plétojamos
kontroliuojamos nanonesikliy pagrindu veikiancios
vaisty tiekimo sistemos, uztikrinancios tikslinga
preparaty  iSlaisvinimg  specifiniuose  audiniuose.
Pastaruoju metu vis daugiau démesio sulaukia sunkiyjy
metaly neturintys anglies pagrindo kvantiniai taskai,
tokie kaip grafeno kvantiniai taskai (GQD), anglies
kvantiniai taSkai (CQD) bei anglies nitrido kvantiniai
taskai (CNQD). Sie nanostruktiriniai junginiai,
pasiZymintys pazangiomis pavirSiaus funkcionalizavimo
bei liuminescencinémis savybémis, suteikianciomis
galimybe kontroliuoti nanonesiklio—vaisto kompleksy
lokalizacija lastelés viduje, laikomi perspektyvia
teranostikos platforma, galin¢ia vienu metu atlikti
diagnosting ir teraping funkcija.

Teranostiniams agentams keliami keli esminiai
reikalavimai: jie privalo uztikrinti tikslinj vaisto
pristatyma, biti tirpiis vandenyje, stabiliis fiziologinémis
salygomis bei biologiskai suderinami. Be to, itin svarbu,
kad jy farmakodinamika ir kaupimasis navikiniame
audinyje buity sekami optiniais metodais. [3].
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1 pav. Nuo Zadinimo bangos ilgio priklausanti
fluorescencija: a) i$ uréjos gauty ir b) is tiouréjos gauty
CNODs

Siame tyrime daugiausia démesio buvo skiriama
anglies nitrido kvantiniy tasky (CNQD) stabilumo ir
optiniy savybiy bei jy junginiy su prieSvézinémis
molekulémis charakterizavimu, taikant spektroskopinius
metodus.

CNQD buvo sintetinti hidroterminés sintezés budu,
naudojant uréjg/tiour¢jg ir citrinos rugsti. Gauti méginiai
buvo istirti registruojant sugerties bei fluorescencijos
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spektrus,  fluorescencijos gesimo laikus, Furjé
transformacijos infraraudonyjy spinduliy (FT-IR) bei
rentgeno  fotoelektroninés  spektroskopijos  (XPS)

duomenis. Taip pat buvo iStirta CNQD sgveika su
doksorubicinu, keiciant pH aplinka.

Nustatyta, kad gauty bandiniy kvantinis nasumas
siekia apie 10 %. FT-IR ir XPS tyrimai patvirtino anglies
nitrido strukttiros susidaryma, o nuo Zadinimo bangos
ilgio  priklausoma fluorescencija  pademonstravo
kvantiniams taskams biidinga charakteringg elgsena.
MiSiniuose su doksorubicinu buvo uzfiksuotas Siam
vaistui biidingas pH jautrumas, leidziantis kontroliuoti
vaisto iSsiskyrima keiciant aplinkos pH bei reguliuojant
misinio komponenty santykj.

Reiksminiai Zodziai: Anglies pagrindo kvantiniai
taskai, anglies nitridas, spektroskopija, fluorescencija,
doksorubicinas. nanonesiklai.
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/12 - AFD*°K~ skilimo Klasifikavimas taikant maSininio mokymosi algoritma XGBoost ir
SHAP poZymiy svarbos analize

Classification of /12 — AYD*°K~ decay using the machine learning algorithm XGBoost and
SHAP feature contribution analysis
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LHCb eksperimente atrastos pentakvarky biisenos P,
zymi reikSminga pazanga hadrony spektroskopijoje.
2015 m. atlikus A) - J/YK™p skilimo amplitudés
analize, J/yp invariantinés masés skirstinyje buvo
aptiktos dvi rezonansinés struktiiros, kurios tapo
pirmuoju aiskiu barioniniy pentakvarky jrodymu [1].
Vélesnis tyrimas su didesnémis duomeny imtimis
patikslino Siuos atradimus, identifikuodamas tris
skirtingas ir palyginti siauras busenas: P.(4312),
P.(4440) ir P.(4457) [2]. Sie rezultatai patvirtina
egzotiniy hadrony egzistavimg ir skatina toliau tirti jy
savybes bei susidarymo mechanizmus.

Siame darbe tiriamas Ay - AFD*°K~  skilimo
kanalas, remiantis simuliuotais LHCb detektoriaus
duomenimis. Monte Carlo imtys generuojamos
naudojant RapidSim, greity simuliacijy jrankj, sukurta
hadrony  skilimy tyrimams. Skilimo produkty
kinematiniai skirstiniai nagrinéjami Dalitz diagramomis,
kurios leidzia tiesiogiai vizualizuoti su pentakvarky
bilisenomis siejamas rezonansines struktiiras (1 pav.). Tai
sudaro pagrindg taikyti klasifikavimo metodus, siekiant
atskirti signalo indélj nuo nerezonansinio A}D*°K~
fono.

Toliau analizéje taikomas XGBoost algoritmas, kuris
yra vis dazniau naudojamas didelés energijos daleliy
fizikos analizéje [3]. Sis metodas tinka atvejams, kai
reikia analizuoti daug tarpusavyje koreliuojanciy
kinematiniy dydziy, nes algoritmas gali apdoroti didelius
ir sudétingus duomeny rinkinius be aiskiy prielaidy apie
kintamyjy nepriklausomumg. Sujungiant duomenis i$
invariantiniy masiy, spiraliSkumo (helicity) kampy ir
judesio kiekio pasiskirstymy, metodas leidzia aptikti
signalui biidingus désningumus, kurie neatsiskleidzia
vieno kintamojo projekcijose. Tai leidzia nustatyti fazés
erdvés sritis, kuriose signalas dominuoja, ir efektyviau
slopinti fona nei taikant paprastus slenkscio kriterijus.

Modelio veikimas bus kiekybiskai jvertintas
naudojant ROC kreives ir susijusius statistinius rodiklius,
o siekiant interpretuoti klasifikatoriaus rezultatus bus
taikomas SHAP (SHapley Additive exPlanations)
metodas. Sis modelis priskiria svarbos reik§me
kiekvienam jvesties kintamajam [4]. Tai leidZia stebéti,
kaip stipriai konkretus kintamasis prisideda prie signalo
ir fono atskyrimo tiek pavieniuose jvykiuose, tiek visoje
imtyje. SHAP leidzia tiesiogiai susieti klasifikatoriaus
rezultaty patikimumga su tiriamais kintamaisiais. Sis
metodas parodo, ar modelis daugiausiai remiasi
invariantine mase, kampiniu pasiskirstymu ar judesio
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kiekiu. Tokiu bt@du analizé uztikrina, kad pasirinktas
klasifikavimo metodas buty pagristas  fiziskai
prasmingais  kintamaisiais, sumazina  klaidingy
koreliacijy jtaka ir gali suteikti papildomy jzvalgy apie
nagrinéjamy skilimo procesy dinamika.

Siuo tyrimu siekiama parodyti, kaip Dalitz diagramy
integravimas su Siuolaikiniais masininio mokymosi
metodais gali suteikti nuoseklig strukttirg pentakvarky
savybiy tyrimams A skilimo procesuose. Tokia
metodologija gali pagerinti bisimy tyrimy jautrumg ir
suteikti platesnj supratimg apie egzotiniy barioniniy
rezonansy pasireiskimag sudétinguose skilimo kanaluose.
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1 pav. Dalitz diagrama, vaizduojanti simuliuotg A) —

A¥D*°K~ skilimg su rezonansine juosta, atitinkancia
P.(4440) biseng.

Reiksminiai Zodziai: pentakvarkai, Dalitz diagrama,
Monte Carlo, XGBoost, SHAP, RapidSim
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Pentakvarkai yra egzotinés hadroninés biisenos, kurias
tikimasi rasti kanaluose, tokiuose kaip A) — A}D*K~.
Atliekant pentakvarky paieSkas ir tyrimus, svarbu patiki-
mai atskirti signalg nuo triuk§mo. Kinematiniai atrankos
kriterijai, taikomi tokiems kintamiesiems kaip skersinis
judesio kiekis pT, invariantiné masé ar sunkiojo bario-
no skilimo taSko koordinaciy atkiirimo raiSka. Taikant
Siuos kriterijus galima sumaZinti triuk§ma, tadiau néra
atsizvelgiama koreliacijas tarp kintamyjy. Si problema
sprendZiama, naudojant multivariacinius metodus, kurie
leidZia pagerinti signalo ir triuk§mo atskyrimg vienu metu
atsiZvelgdami j daug kintamyjy bei rySius tarp jy.

ROOT yra CERN sukurta, daleliy fizikoje bei kitose
mokslo srityse pla¢iai naudojama atviro kodo duomeny
analizés platforma, jos posistemé TM VA (Toolkit for Mul-
tivariate Analysis) suteikia galimybe naudoti skirtingus
masininio mokymosi algoritmus tokius kaip BDT (Bo-
osted Decision Tree) ar MLP (Multi-Layer Perceptron)
duomeny analizei ir pateikia lengvai interpretuojamus re-
zultatus.

Giluminiai neuroniniai tinklai (DNN) yra lankstiis mo-
deliai, gebantys modeliuoti sudétingas netiesines pri-
klausomybes tarp poZymiy. Skirtingai nuo klasikiniy
metody, tokiy kaip BDT ar MLP, jie turi daugelj paslépty
sluoksniy, kuriuose neuronai leidZia tinklui i§mokti vis
sudétingesnius rySius tarp kintamyjy. Todél jie tinkami
uzduotims, kai kintamieji stipriai yra stipriai koreliuoti.

Tyrime palyginti maSininio mokymosi klasifikatoriai
TMVA BDT, TMVA MLP ir gilusis neuroninis tinklas
(DNN), skirti skilimo Ag - A:“.D*OK ~ signalui atskirti
nuo kombinatorinio triuk§mo naudojant Monte Carlo si-
muliacija. Siam duomeny rinkiniui naudotas RapidSim,
generavimo jrankis, sukurtas greitai skilimy simuliaci-
jai daleliy fizikoje. Pasirinktas pKxK fonas, atitinkan-
tis ta pacia galuting buseng kaip ir signalas, bet galintis
kilti i§ kity, su skilimu nesusijusiy jvykiy. Sugeneruo-
tiems jvykiams taikytas detektoriaus rezoliucijos mode-
liavimas (smearing), imituojantis matavimo netikslumus,
bei jtraukta LHCb detektoriaus geometrija, apribojanti
registruojamy daleliy impulsus ir kryptis pagal realaus
detektoriaus savybes.
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Sugeneruoti duomenys ROOT aplinkoje buvo saugo-
mi TTree struktiiroje. IS jos iSgauti poZymiai, naudoti
klasifikatoriy treniravimui: motininés dalelés A(;) judesio
kiekis p ir skersinis judesio kiekis pr, taip pat galutiniy
daleliy judesio kiekiai (p, K=, %) p ir skersiniai judesio
kiekiai pr.

Pagrindinis rodiklis klasifikatoriy palyginimui yra ROC
(receiver operating characteristic) kreives plotas AUC
(area under curve), nusakantis bendra gebéjimg atskirti
signalg nuo fono nepriklausomai nuo slenkscio. Taip pat
vertinamas signalo efektyvumo ir fono atmetimo komp-
romisas, t. y. kiek signalo jvykiy i§laikoma maksimaliai
sumazinant fong. Analizuotas modeliy stabilumas: ar
naudoja platy poZymiy rinkinj, ar tik kelias akivaizdZias
kombinacijas. Taip pat tikrinta generalizacija, t. y. ar
klasifikatoriai lieka efektyvus ne tik su treniravimo, bet ir
su naujais (nepriklausomais) duomenimis ir ar néra per-
treniruojami prie treniruociy imties.

Tikimasi, kad tick TMVA metodai (BDT ir MLP), tiek
giluminiai neuroniniai tinklai (DNN) parodys auksta sig-
nalo ir fono atskyrimo tikslumg. DNN analizéje numa-
toma tirti skirtingas architekturas ir hiperparametrus, sie-
kiant nustatyti, ar giluminio mokymosi technikos suteikia
papildoma verte Sio tipo uZdaviniams, o palyginimas su
TMVA metodais leis jvertinti, ar klasikiniai algoritmai
islieka pakankami, ar DNN gali pasitlyti geresnj veikimag
sudétingose analizése.

Reiksminiai ZodZiai: pentakvarkai, LHCb, RapidSim,
TMVA, BDT, MLP, klasifikacija, giluminiai tinklai.
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Teoriniai sudétingy daugiakruaviy volframo jony spinduliuotés spektrai

Theoretical emission spectra of complex multicharged tungsten ions
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Dél savo specifiniy savybiy volframas yra sistemin-
gai ir placiai naudojamas S$iuolaikiniuose termobran-
duolinés sintezés jrenginiuose, tokiuose kaip dabar vei-
kianc¢iuose JET, MAST ar vystomame ITER bei numa-
tomame statyti DEMO. Jeigu reaktoriy projektavimo
fazéje buvo planuojama volframa naudoti kaip diver-
toriaus vidiniy pavirSiy dangos medziaga, tai palaipsniui
pereinama prie idéjos volframa taikyti ir paties reakto-
riaus vidiniy pavirSiy dangai. Kadangi termobrand-
uolinés sintezés metu pasickiama labai auksta plazmos
temperatiira, tiek reaktoriuje, tiek ir divertoriuje gali
susidaryti jvairiy jonizacijos laipsniy suzadinti volframo
jonai, kurie dalj energijos i$spinduliuoja i aplinka, taip
sukeldami tam tikrus energijos nuostolius. Todé¢l reikia
modeliuoti skirtingy volframo jony spinduliuotg, tam
pritaikant teoriskai nustatytus atominius parametrus.

Siame tyrime mes naudojame VU TFAI isvystyta
kvazireliatyvistinj Hartrio ir Foko artini (QRHF)
sudétingy daugiakriiviy volframo jony spektriniams
parametrams nustatyti. Detaliau §io artinio iSskirtinés
savybés apraSytos [1] bei jame pateikiamuose Salti-
niuose. QRHF artinys buvo pritaikytas visiems
volframo  jonams, pagrindinéje  konfigiiracijoje
turintiems atvirg 4d elekt-rony sluoksnj, t.y. W37 — W*
jonams. Buvo nustatytos jony lygmeny energijos ir
gyvavimo laikai, multipoliniy (E1, E2, E3, M1, M2)
radiaciniy Suoliy parametrai bei kitos spektroskopinés
charakteristikos, ypatingg démes; skiriant Suoliams tarp
zemiausiy trijy konfigiiracijy lygmeny bei jvertinant ty
Suoliy parametry tiksluma. Pagrindiniai tyrimo
rezultatai pateikti [2] ir Sioje publikacijoje esanciuose
Saltiniuose.

Dél  didelés istirty atominiy  spektroskopiniy
duomeny apimties néra jmanoma publikuoti pilnus
skaiCiavimo rezultaty rinkinius, nors visi Sie duomenys
yra reikalingi ir naudojami kity tyréjy. Norint padaryti
turimus duomenis kuo placiau prieinamus ir tinkamus
spektry modeliavimo reikmeéms, VU TFAI buvo sukurta
ir nuolat vystoma bei papildoma naujais duomenimis
atominiy duomeny bazé astrofizikinei, technologinei ir
laboratorinei plazmai modeliuoti ADAMANT [3]. Sioje
duomeny bazéje greta kity cheminiy elementy atominiy
parametry mes talpiname visus nustatytus spektrosko-
pinius parametrus volframo jonams, neapsiribodami tik
stipriausiomis linijomis. Sukurta grafiné vartotojo sgsaja
leidzia vartotojui  pasirinkti dominant] cheminj
elementa, reikalingag parametra bei diapazona, norima
skaiiavimo metoda, taip pat ir skirtingg duomeny
i8vedimo formatg.

Mes demonstruojame savo tyrimy apibendrinima,
pateikdami  W*** jono elektriniy dipoliniy Suoliy
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emisijos tikimybes g;A; (atskirai 4d — 4p bei 4f — 4d
Suoliy grupéms) bei galutinj spinduliuotés intensyvumo
spektra, gauta taikant Gauso tipo profilj (linijos plotis
0=0.24A).
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1 pav. Volframo jono W*' elektriniy dipoliniy Suoliy
tikimybés ir spinduliavimo intensyvumai 42 — 68 A
bangy ilgiy diapazone.

Reiksminiai ZodzZiai: termobranduolinés sintezés
energija, radiaciniy Suoliy tikimybés, spinduliuotés
spektras, duomeny bazés, kvazireliatyvistinis artinys.
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ANTROSIOS EILES RELEJAUS-SREDINGERIO TRIKDYMU TEORIJA GRASP2018
PROGRAMINIAM PAKETUI: TRIJU DALELIU FEINMANO DIAGRAMOS ITAKA
KAMIENO- VALENTINEMS KORELIACIJOMS

Second-order Rayleigh-Schrodinger perturbation theory for the GRASP2018 package:
three-particle Feynman diagram contribution to core-valence correlations
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Siame darbe pateikiama antrosios eilés Reléjaus-
Srédingerio trikdymy teorijos (RSMBPT) [1] tolesné
pletra GRASP2018 programiniam paketui, pagrjstam
daugiakonfigtiraciniu Dirako, Hartio ir Foko (MCDHF)
metodu ir reliatyvistiniu konfigiiracijy sgveikos (RCI)
metodu. RSMBPT metodas buvo iSpléstas jtraukiant
tre¢io ir ketvirto tipo kamieno-valentines koreliacijas,
kurios aprasomos trijy daleliy Feinmano diagrama.
Naujas papildymas prisideda jau prie ankstesniuose G.
Gaigalo, P. Rynkun ir L. Kitovienés darbuose [2-6]
minéty kamieno-valentiniy (KV), kamieno (K),
kamieno-kamieno (KK) ir valentiniy-valentiniy (VV)
koreliacijy.

Kadangi Sios kamieno-valentinés koreliacijos yra
apraSomos trijy daleliy Feinmano diagrama, papildomai
buvo atlikti pakeitimai ir iSplétimai Grasp programos
bibliotekoje librang, leidziantys apskaiCiuoti Sios
diagramos sukinines-kampines dalis. Siame darbe,
iSplétotas metodas buvo pritaikytas atrinkti svarbiausias
konfigtraciniy buseny funkcijas. Darbe, kaip metodo
taikymo pavyzdys, pateikiami Ne II energijos struktiiros
ir gyvavimo trukmés skai¢iavimai.

Mes apskai¢iavome dvylika energijos Zemiausiy
lygmeny, priklausanciy 252p°2 s°2p*|3s,3d]
konfigliracijoms su J=1/2 ir 2s*2p°, 2s°2p*3p
konfigiracijoms su J=1/2,3/2 ir gyvavimo trukme
2s2p° 251,2 bsenai.

Reikia  paminéti, jog  pasirinktas  iSeitiniy
konfigtracijy rinkinys turi orbitales su skirtingais
pagrindiniais kvantiniais skaiGiais n=2,3. Siam
rinkiniui ~ priklausan¢iy  konfigliracijy  orbitaliy
radialiosios funkcijos buvo skaifiuojamos standartiniu
MCDHF metodu. Vélesni MCDHF skai¢iavimai,
itraukia KV+K+KK+VV koreliacijas. Juose viengubi ir
dvigubi pakeitimai yra leidziami i§ 1s kamieno ir i$
2s,2p,3s,3p,3d valentiniy orbitaliy | virtualiy
orbitaliy rinkinius (VOR): VOR,=|4s,4p,4d,4f),-
VOR.=(85,8p,8d,8f,8g].

Konfigiiraciniy buseny erdvé RSMBPT metode
suskirstoma ] tris poerdvius: F, F' ir G [2]. Sluoksnis
1s yra apibréziamas kamienu ir atitinka F poerdvi,
2s,2p,3s,3p,3d yra
valentiniais ir atitinka F' poerdvj. Virtualios orbitalés
nuo VOR, iki VOR; yra priskiriamos G poerdviui. Toks
paskirstymas  atitinka  standartinius = GRASP2018
skai¢iavimuose naudojamus terminus.

sluoksniai apibréziami
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Lenteléje pateiktas energijos lygmeny apskaiciuoty
su RSMBPT metodu palyginimas su NIST duomeny
bazéje rekomenduojamomis vertémis.

1. lentelé. Energijy (cm™) palyginimas tarp NIST
duomeny bazés rekomenduojamy veriy ir apskai¢iuoty
RSMBPT metodu.

Bisena Eysr |(Ewisr = Enswser)/ Enisr %
25°2p°°P,, 0 0
25°2p*3p*P,,| 246415 -0.08
25°2p*3p*D,,| 249696 -0.14
25°2p*3p’D,,| 251522 2043
25°2p°°P,, 780 2.17
25°2p*3p*P,,| 246598 -0.07
25°2p*3p*D,,) 249840 -0.10
25°2p*3p?S,,,| 252798 -0.42
252p°°S,, 217048 0.68
25°2p*3s*P,,| 219947 0.98
25°2p*3s°P,,| 224699 0.94
25°2p*3s%S,, | 276677 0.41
Reiksminiai  ZodzZiai:  konfiguracijy —maiSymasis,

sukininis-kampinis  integravimas, trikdymy teorija,
tenzoriné algebra, valentinés-valentinés koreliacijos,
kamieno-valentinés koreliacijos, kamieno koreliacijos,
kamieno- kamieno koreliacijos.
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ECC metodo taikymas triukstamo judesio kiekio A, bariony skilimuose atkiirimui

Application of the ECC method for reconstructing missing momentum in A, baryon decays
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Neutralios dalelés, tokios kaip pionai n° ir fotonai 7,
daleliy detektoriuose tiesiogiai fiksuojamos labai mazu
efektyvumu bei prasta raiska. Taip yra dél to, kad jos
daug maziau sgveikauja su detektoriaus elementais dél
savo neutralaus kriivio. Geras efektyvumas yra ypac
svarbus dideliuose eksperimentuose, kur daznai yra
tiriami reti jvykiai. Jeigu efektyvumas yra prastas reikia
surinkti ir iSanalizuoti labai daug duomeny, kas yra
sudétinga ir reikalauja daug resursy. Taip pat dél prasto
efektyvumo dalis jvykiy gali likti nepastebéti ar prastai
interpretuoti. Taip prarandama svarbi informacija ir
rezultatai tampa maziau patikimi.

Sunkiyjy bariony skilimy kanalai, turintys neutraliy
daleliy yra ypac aktualiis pentakvarky (daleliy sudaryty
i§ 5 kvarky) tyrimams [1, 2]. Vienas i§ kanaly, kur
teoriniai modeliai numato pentakvarky egzistavima yra
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1 pav. Dominuojanti Feinmano diagrama A9
AF D*°K~ skilimo kanalui [3].

Dazniausiai tokie kanalai nagrinéjami tik dalinai
atkiirus juose dalyvaujanciy daleliy parametrus. Siekiant
atkurti visy daleliy parametrus, butina taikyti
kinematinius ribojimus, pagristus impulso, energijos ir
maseés tvermeés désniai.

Siame darbe buvo tiriamas neutraliy daleliy atk@rimo
metodas (ECC - Extended Cone Closure [4]) kuris,
taikant kinematinius apribojimus ir su skilimo topologija
susijusius parametrus, trikstama dalelés impulsa atkuria
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deterministiskai, remiantis geometrija ir kinematiniais
suvarzymais. Sis metodas yra skirtas atkurti triikstama
judesio kiekj skilimuose, kuriuose didele raiska yra
uzfiksuotos motininés dalelés skilimo ir protony
susidirimo Didziajame Hadrony Greitintuve (LHC)
koordinatés. Tokig raiSka uztikrina LHCb detektorius.
ECC ypac tinka nagrinéti A, bariony skilimams.
Duomenys, su kuriais §is metodas buvo testuojamas,
buvo paruosti naudojant Monte Carlo simuliacija per
RapidSim aplinkg. Duomeny rinkiniai buvo generuoti,
kad atitikty Ay bariono skilimy procesus. Tam buvo
naudojama CERN paplitusi programiné aplinka
RapidSim, nes ji leidzia simuliuoti daleliy skilimy fazine
erdve ir rezonansus. Buvo naudota ROOT aplinka, kuri
yra CERN sukurtas ir prizilirimas duomeny analizés
jrankis. Duomeny rinkiniai buvo i$saugoti .root formatu.
Tolimesnéje darbo eigoje yra numatytas tolesnis ECC
metodo tobulinimas bei tyrimas. Tai bus atliekama
naudojant Python paketus bei ROOT programinés
bibliotekas. Bus kuriamos naujos funkcijos bei
integruojamas Python su RapidSim ir ROOT
duomenimis. Taip pat yra planuojama sukurti jrankj ECC
metodo principu paruosty rezultaty vizualizavimui.

Reiksminiai ZodZiai: A, barionas, ECC metodas,
trikstamas judesio kiekis, bariony skilimai.
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Radioaktyviuyjy metaliniy atlieky lazerinis deaktyvavimo technologijos.

Laser decontamination technologies for radioactive metalic waste
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Kristina Mikalauskiené, Darius Germanas
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One of the important tasks for successful nuclear
power plant (NPP) decommissioning process is
optimization of management of nuclear facility low-level
metallic radioactive waste (MRW) by grouping and
decontamination of MRW. Approximately 1000 m?® of
contaminated metal waste is generated for every 1 GW
decommissioned (13% by volume) [1]. There are two
graphite-moderated, boiling water-cooled RBMK-1500
reactors at the Ignalina site. Both of units were
permanently closed respectively in 2004 and 2009. Now
they are in decommissioning and dismantling phase.
During the entire decommissioning period of the power
plant since 2010, INPP has already dismantled about
77,000 tons of equipment and structures, which is 44%
of the total planned amount. By the end of the
decommissioning of the power plant, 103,000 tons of
equipment remain to be dismantled [2]. Laser surface
cleaning based on the surface ablation of radioactive
metallic waste is an alternative method for
decontamination especially if sandblasting/shot blasting
fails to decontaminate. A high-power laser beam
vaporizes the contaminated surface layer (oxide and
radioactive contaminants), and a vacuum/HEPA system
collects the dust generated during the ablation. Compared
to chemical or mechanical methods, laser cleaning is
performed remotely from the surface to be cleaned and in
a dry manner, which significantly reduces secondary
waste and exposure to workers [3].

The laser technologies for decontamination of
radioactive waste generated at nuclear power facilities
are developed for INPP. The review of existing laser
ablation technologies is performed and the most suitable
technology have been selected. CW “fiber” lasers (1060—
1080 nm) — single-mode “fiber” lasers remove >40 pm
of stainless steel in 10 scan passes (~4 pm per pass) [4].
Pulsed Nd:YAG lasers (1064 nm) with ns-order pulse
durations, such as a 150 W system (105-230 ns), reach
90-100% cleaning efficiency. Short pulses ensure
effective ablation with minimal surface heating [5]. CO-
lasers (10.6 pm) and excimer lasers (UV, e.g. 193 nm) are
most commonly used on non-metallic coatings or
concrete [6].

The laboratory experiment with Coherent Prisma
laser (532 nm, pulse power: 6W, repetition rate: 40 kHz,
pulse duration: 12 ns, pulse energy: 150 uJ, focused beam
diameter: 50 um, power density: 15 J/cm2, power
density: 306000 W/cm?, scanning area: 0.01 — 0.04
mm?/s) have been performed for the metal surface laser
cleaning testing at small scale.
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The new proposed medium power equipment scheme
(Fig. 1) was established at FTMC premises. This
equipment incorporates “Laser Cleaning Machine FW-
200 (1070 nm multi-mode fiber laser, pulse power: 200
W, pulse duration: 500 ns, repetition rate: 40 kHz, pulse
energy: 5 mJ, focused distance: 210 mm, scanning area:
125 mm?, scanning speed: 8000 mm/s) and it will be
tested on real low-level radioactive metallic structures at
INNP site.

o LASER POWER
AND GONTROL
10830 ¢ sample.
uni

PUMP ~BOKB0X100 e

AIR EXHAUST

~50X50x50 cm

Fig. 1. Laser ablation, decontamination control and
radioactive dust collection equipment scheme for
radioactive metallic samples cleaning.

Keywords: y-spectrometry; radioactive metallic

waste, laser decontamination,
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Mikrostruktiiruota dujiné elektrony detektoriaus sistema rentgeno spinduliy vaizdinimui

Micro pattern gas electron multiplier detector system for X-ray imaging
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Siame tyrime aukstos skiriamosios gebos rentgeno
vaizdams gauti buvo naudojama visiSkai integruota
dujiné elektrony (angl. GEM) detektoriaus sistema.
Detektorius pagristas triguba folijy konfigiiracija, kuriy
aktyvusis plotas yra 10x10 cm?, jos sandariai jmontuotos
dujy kameroje. GEM folijos pagamintos i§ vario
plévelés, kurioje yra tankus mikroskopiniy skyluéiy
tinklas, leidziantis elektronams daugintis kaskadiniu
btidu prie aukstos jtampos. Trijy sluoksniy GEM folija
uztikrina didelj elektrony dauginimo stiprinima, maza
jony griztamaji ry$j ir puikia erdving skiriamaja geba.

Detektorius turi poliamido Kapton® langeli, po
kuriuo yra katodas, kuris sukuria homogeniska elektrinj
lauka, nukreipdamas pirminius elektronus | GEM folijas.
Kaskadiskai padauginti elektronai surenkami ant 2D
nuskaitymo plokstés su 256 kanalais (128 X ir 128 Y),
leidziancios tiksliai nustatyti spinduliuotés vieta.

Signaly registravimo sistema yra speciali 256 kanaly
ploksté, sukurta kompanijos ,,Techtra®, besijungianti su
detektoriumi per keturias ,,Panasonic®“ jungtis. Ji
integruoja keturis ,, Texas Instruments® DDC264“
analoginius-skaitmeninius  keitiklius (angl. ADC),
kiekvienas i$ jy turi 64 kanalus su 20 bity skiriamgja geba
ir srovés jvesties galimybe. Sie ADC naudoja dviguba
perjungiamg integruota sasaja, leidziancig nuolating
srovés integracija su minimaliu neveikimo laiku. Sistema
palaiko reguliuojamus jkrovos diapazonus nuo 12,5 pC
iki 150 pC ir integracijos laikus nuo 160 ps iki 1 s,
leidzianéius tiksliai matuoti srove.

Analoginé dalis apima 4,096 V tikslumo etaloninius
Saltinius, zemy dazniy filtravima ir poliarizacijos
grandine, tiekianéia nuolating srove, jog buty galima
priimti neigiamus signaly jéjimus. ,,Xilinx Spartan™-3
FPGA* paremta sistema valdo sinchronizavima,
duomeny surinkimg ir ry$j. Duomenys yra serijiniai ir
perduodami j kompiuterj per 100 Mbit/s Ethernet sasaja,
naudojant TCP valdymui ir UDP didelio pralaidumo
duomeny perdavimui. Duomeny surinkimo sistema
(versija 1.1) veikia 6,25 kHz daznio atrankos grei¢iu ir
apima programine jrangg, skirtg realaus laiko duomeny
surinkimui, vizualizavimui ir saugojimui.

Detektorius veikia naudojant Ar/CO: (70/30) dujy
misinj ir yra maitinamas auk$tos jtampos maitinimo
bloku (Caen DT5470N USB HV PS), galinciu tiekti iki 5
kV esant 200 pA. Auksta jtampa tiekiama | GEM folijas
per specialia HV jungtj ir kabelj. Dujy srautas
regulivojamas  naudojant Micromite 1656M4YA
tikslumo dozavimo voztuva su mikrometriniu valdymu.
Visa sistema yra uzdaryta dujy nepraleidzianciame
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korpuse su specialiomis jungtimis uztikrinan¢iomis
stabily ir tyly veikima.

Detektoriaus vaizdinimo galimybiy demonstravimui,
naudotas COOL-X miniatilirinis rentgeno generatorius.
Ant Kapton® j¢jimo langelio buvo padéti atsitiktiniai
objektai ir apsvitinti rentgeno spinduliais. COOL-X
naudoja piroelektrinj kristalg elektronams generuoti,
kurie, susidiir¢ su vario taikiniu, generuoja rentgeno
spindulius, jy didziausia galia siekia mazdaug 10® fotony
per sekundg, galutiné energija iki 35 kV.

Events

Channel y

200

300

Channel x

2 pav. Rekonstruotas ap§vitinty objekty vaizdas,
demonstruojantis GEM detektoriaus gebéjima kurti
didelio kontrasto, padéciai jautrius rentgeno vaizdus

Reiksminiai zZodziai GEM, Rentgeno spinduliai,
vaizdinimas, detektorius.

Projektas Nr. S-CERN-24-8 finansuojamas Lietuvos
mokslo tarybos pagal priemong¢ ,Lietuvos narystei
CERN perspektyviis MTEP projektai ir pagal Vilniaus
universiteto ir Lietuvos mokslo tarybos sutart] Nr. VS-3.
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Kr" jono jonizacijos elektronais tyrimas

Study of electron impact ionization for Kr*
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Termobranduolinés sintezés reaktoriy plazmoje
jvedamos priemaisos siekiant keleto tiksly. PriemaiSiniy
jony spektry analizé nuo pat pirmyjy plazmos tyrimy
buvo svarbi priemon¢ siekiant suprasti plazmos savybes.
Vystantys reaktoriams priemai$y panaudojimo reikSmé
iSaugo. PriemaiSy jvedimas vaidina svarby vaidmenj
perskirstant energijos srautus plazmoje, mazinant
reaktoriaus sieneliy Siluming apkrova ir apsaugant su
plazma susijusius komponentus nuo galimy pazeidimy.
Inertiniy elementy atomy panaudojimas tapo labai
svarbia sritimi, padedancia pagerinti plazmos valdyma
pazangiuose termobranduolinés sintezés jrenginiuose.

Darbe nagrinéjama Kr'* jono vienguba jonizacija
elektrony smiigiais. Tiriama jonizacija i§ pagrindinés Kr*
jono 4s* 4p° konfigiracijos energijos lygmeny.
Jonizacijos tyrimas apima tiesioginés ir netiesioginés
jonizacijos procesus. Tiesioginé jonizacija reiskia, kad
elektronas yra i§ karto paSalinamas i§ atominés sistemos.
Netiesioginés  jonizacijos  atveju  nagrin¢jamas
suzadinimas elektronais su po to sekancia autojonizacija.
Suzadinimo metu nesikei¢ia atominés sistemos
jonizacijos laipsnis. Vykstant autojonizacijai i§ jono yra
pasalinamas elektronas.

Tiesioginé jonizacija elektrony smiigiais nagriné¢jama
i§ 4s ir 4p pagrindinés konfiglracijos pasluoksniy.
Gilesniy sluoksniy tiesioginé jonizacija veda prie
aukstesniy eiliy jonizacijos, todél Siame darbe néra
tiriama. Netiesioginés jonizacijos atveju nagrinéjami
suzadinimai ] sluoksnius su pagrindiniu kvantiniu
skai¢iumi n < 30. Darbe nagrinéjami suzadinimai j visus
pasluoksnius su orbitiniais kvantiniais skaiciais / < 4.

Tyrimo metu sugeneruotos autojonizacinés
konfigtiracijos ir jvertintos spinduliuojamyjy ir Ozé
Suoliy tikimybés bei radiacinio gesinimo jtaka

netiesioginés jonizacijos procesui. Darbe iSnagrinéta
netiesioginés jonizacijos skerspjuviy konvergencija
suzadinimams i§ 4s ir 4p pagrindinés konfigiiracijos
pasluoksniy.

Energijos lygmeny, elektriniy dipoliniy ir Oz¢ Suoliy
bei jonizacijos elektronais ir suzadinimo skerspjliviy
tyrimui naudota Flexible Atomic Code programa [1],
kurioje realizuotas Dirako—Foko—Slaterio  artinys.
Jonizacijos ir suzadinimo skerspjiiviai nagrinéjami
iSkraipytyjy bangy artinyje. Banginés funkcijos
nagrinéjamos jj — rySio schemoje. Darbe naudojamas
vienkonfigiiracinis artinys. Sumazinty iSkraipytyjy
bangy (scaled distorted wave) aproksimacija yra
naudojama gautus teorinius duomenis lyginant su
eksperimento duomenimis.

Teoriniy  viengubos  jonizacijos  elektronais
skerspjiiviy palyginimas su eksperimentinémis vertémis
[2, 3, 4] pateiktas 1 paveiksle. Teoriniai skerspjiiviai
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gerai sutampa su eksperimentiniais duomenimis [3]
pradedant nuo ~70 eV t. y. nuo skerspjuviy maksimalios
vertés. Didziausia indélj | viengubg jonizacija duoda
tiesioginés jonizacijos procesas (~90%). Jonizacijos i§ 4s
sluoksnio indélis siekia apie 5%. Reikia pazymeti, kad
jprastas iSkraipytyjy ~ bangy artinys virsija
eksperimentinius duomenis ~20% lyginant prie
maksimaliy verciy.

T

DI+EA
DI 4p

DI 4s+4p
Tinschert
Man

Gao

Skerspjiiviai (10™° cm?)

‘ lf)O
Energija (eV)

1 pav. Kr" teoriniy viengubos jonizacijos elektronais
skerspjuiviy palyginimas su eksperimentinémis vertémis.
Eksperimentas: Tinschert [2], Man [3], Gao [4]. DI 4s —

tiesioginé jonizacija i$ 4s pasluoksnio, DI 4p —i§ 4p

pasluoksnio, EA — netiesioginé jonizacija.

Reiksminiai Zodziai: jonizacija, suzadinimai, smiiginé
Jjonizacija elektronais, jonizacijos skerspjiviai.
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Neural quantum states (NQS) are a machine-learning-based variational ansatz for representing many-
body quantum wave functions, where neural networks parameterize the complex amplitudes of quantum
states [1]. By leveraging their expressive power, NQS can capture correlations and entanglement patterns
that are difficult for traditional methods, offering a flexible framework for studying strongly correlated
quantum systems [2, 3].

We investigate the capability of NQS to model the ground-state manifold and low-energy excitations
of the toric code in a uniform magnetic field, a paradigmatic topological model central to quantum er-
ror correction [4, 5]. Using a recently proposed multi-state NQS variational Monte Carlo method [6],
we optimize several low-energy eigenstates simultaneously, enabling direct estimation of the energy gap
and robustness of topological order. We identify challenges for NQS in capturing non-local features
and degeneracies inherent to topological systems and propose targeted improvements—such as feature
augmentation with loop parities, specialized nonlinearities, and enhanced sampling strategies—that sig-
nificantly improve stability and accuracy for small system sizes. Our results demonstrate the potential and
limitations of NQS for probing topological quantum matter and pave the way toward scalable simulations
of fault-tolerant quantum codes.
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Branduoliy rezonansiniy biiseny parametriné evoliucija

Parametric evolution of nuclear resonant states
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Keturiy daleliy sistemose Efimovo fizikos pasekmé
yra universaliy bliseny egzistavimas [1]. Kiekvienai
suristai trijy daleliy busenai, kurios rySio energija yra Bs,
egzistuoja dvi keturiy daleliy biisenos: viena labiau
surista, kita maziau surista. Idealiu atveju jy energijy
santykiai yra atitinkamai lygids B,/B; = 1.0023 ir
B,/B; = 1.0023 . Praktiniais pavyzdziais gali buti
keturiy Saltyjy helio atomy ar nukleony sistemos.
Nukleony atveju trijy daleliy sistemos rySio energija yra
B3 = 8.48 MeV, o keturiy daleliy sistemos rysio energija
- B, =2830MeV [2,3,4,5]. Neiskai¢ius Kulono
sgveikos, branduolys “He turéty suzadintg suristg biiseng,
kurios energija bity B, = 8.55 MeV, tadiau jtraukus
Kulono saveikg §i blisena tampa rezonansine tolydZiojo
spektro srityje.

Taigi, Kulono sgveika universalig silpnai suri$tg

bliseng paveria rezonansine. Siekiant detaliau
iSnagrinéti tokio tipo virsma, Siame darbe bus
nagrinéjama modeliné dviejy protony sistema ir

analizuojama jos suriStos biisenos evoliucija, keiCiant
Kulono saveikos parametrus. Pasirinkta sistema leidzia
imituoti sudétingesnes keturiy daleliy sistemas, kuriy
suzadinta biisena analogiSkos evoliucijos metu virsta
rezonansu. I§ keleto galimy metody nagrinéti Kulono
sgveikg, buvo pasirinktas Kulono ekranavimo ir
pernormavimo metodas dél jo praktiSkumo ir
efektyvumo analizuojant keturiy daleliy sistemas.
Uzdavinys formuluojamas T-opeatoriaus formalizme
ir sprendziama Lippmann—Schwinger lygtis, su
potencialu, kuris susideda i§ sustiprinto ,,CD-
Bonn“ branduolinio potencialo bei ekranuoto Kulono
nario, kuris ribiniu atveju pereina j pilng Kulono saveikos
potencialg. Toks metodas leidzia keisti ekranavimo
spindulj R ir alternatyviai kriiviy sandaugg ir nagrinéti
poliaus trajektorija kompleksinése energijos ir impulso
plokStumose. Poliaus verté apskaiiuojama trimis
tarpusavyje nepriklausomais budais: Lorano eilutés
artiniu, testinés trupmenos artiniu ir efektyvaus saveikos
nuotolio skleidiniu. Visi trys metodai duoda kokybiskai
sutampancias trajektorijas ir yra skaitmeniskai stabiltis
skirtinguose energijy intervaluose. Grafikai 1 pav., 2 pav.
aiSkiai rodo, kaip, didéjant R, polius atsiskiria nuo
realios aSies ir pasislenka j kompleksing sritj, t. y. surista
blisena pirmiausia tampa virtuali 1 pav., véliau —
rezonansing 1, 2 pav.
Taip pat darbas pleCiamas

duomeny seky

prognozavimu, pasitelkiant dirbtinius neuroninius tinklus.

Turint fazés poslinkio sekas kaip ekranavimo parametro
funkcija, dirbtinis neuroninis tinklas mokomas atpazinti
trajektorijos désningumus ir, gaves tik sekos pradzia,
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patikimai pratesti ja. Tokia procediira automatiskai
generuoja reikalingus rezultatus, kur tradiciniai
skaiCiavimai greitai tampa imldis resursams arba jautriis
skaitiniams netikslumams.

Gauti rezultatai leidzia prognozuoti panasia poliaus
elgseng sudétingesnése sistemose, sudarytose i§ didesnio
skaiCiaus sgveikaujanéiy daleliy, ir patvirtina taikyty
metody tinkamumg.
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2 pav. Efektyvaus sgveikos nuotolio skleidinio
rezultatas. Poliaus trajektorija energijos ir impulso
plokstumose.

Reiksminiai zZodZiai: Efimovo fizika, rezonansas,

Kulono sgqveika, dirbtiniai neuroniniai tinklai.
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Vienas svarbiausiy fotosintezés metu vykstanciy
procesy yra Sviesos energijos surinkimas suzadinant
daugiapigmentinius anteninius Sviesorankos
kompleksus.  Vykstant evoliucijai dél  gamtoje
vyraujanéiy skirtingy aplinkos salygy i$sivysté nemazai
skirtingy fotosintetiniy pigmenty ir Sviesorankos
kompleksy, kurie pritaiké fotosintezés procesa vykti tiek
vandenyje, tick sausumoje ir jvairiy tipy organizmuose —
bakterijose, dumbliuose ir augaluose.

Siame darbe buvo i$pléstas standartinis eksitoninis
modelis dazniausiai naudojamas apskaiciuoti
$viesorankos kompleksy hamiltoniang. Standartiniame
eksitoniniame modelyje dazniausiai yra daroma
prielaida, jog eksitony gyvavimo trukmés yra begalinés,
taip izoliuojant skirtingus hamiltoniano blokus,
aprasancius skirtingg suzadinimy skai¢iy. Siame tyrime
toks modelis buvo i$pléstas, pridedant aplinkos salygotus
nerezonansinius hamiltoniano narius, kurie susieja
skirtingus suzadinimus. Nerezonansiniai hamiltoniano
nariai buvo apibrézti taip:

_ k _
(As) . = Zm*Xgkgm|Vinklexgm) = L, (1)
¢ia g — pagrindiné biisena, e — suzadinta biisena, V —

elektrostatinés sgveikos operatorius. Tuomet pilng
hamiltoniang galime uzrasSyti tokia matrica:

0o L, L, Ly
Ly Ji1 Ji2 Jin

Hs= Ly Jo1 J22 Jon | 2
Ly Jn1 Inz Inn

¢ia Jyn — rezonansiné saveika tarp k-ojo ir n-ojo
pigmento.

Darbe buvo analizuoti Fenna-Matthews-Olson
(FMO) (zr. 1 pav.) ir fukoksantino-chlorofilo (FCP)
baltyminiy §viesorankos kompleksy absorbcijos spektrai,
apskaiCiuoti jtraukiant nerezonansinés sgveikos narius
L . Pigmenty pagrindinés ir pirmos dvi suzadintos
blisenos buvo sumodeliuotos kvantinés mechanikos
lygmeniu, naudojant GAUSSIAN! programinj paketg ir
DFT/TD-DFT  metodologija su  CAM-B3LYP
funkcionalu ir 6-31G(d) baziniy funkcijy rinkiniu.
Pigmenty suzadinimo energijos buvo prilygintos
zinomoms eksperimentinéms vertéms. Hamiltoniano
sgveikos nariams apskaiciuoti buvo taikyta Suolio kriivio
i§ elektrostatinio potencialo metodika (angl. transition
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charge from electrostatic potential (TrESP)), o
suzadinimy gyvavimo trukmés ir absorbcijos spektras
apskaiciuotas naudojant sekuliariosios Redfield teorijos
rezultatus. Pigmenty spektrai vakuume, baltyminéje
terpéje ir baltymingje terpéje su baltymo krivj
neutralizuojanciais jonais buvo apskaiCiuoti jtraukus
nerezonansines sgveikas.

Tyrimo rezultatai rodo, jog nerezonansinés sgveikos
yra bent viena eile didesni dydziai nei tarpchromoforinés
rezonansinés saveikos, taigi, turi buti jtraukiamos |
skai¢iavimus. Taip pat buvo gautos ir kiekvieno
suzadinimo  gyvavimo  trukmés,  kurios  yra
nanosekundziy eilés. Nerezonansiniai nariai taip pat daro
jtaka ir absorbcijos spektrui — paslenka link aukstesniy
dazniy, pakei¢ia smailiy intensyvumus ir pozicijas.

Siuo metu tyrimas yra tikslinamas ir plétojamas FMO
kompleksui: simuliacijoms pasitelkiama molekuliné
dinamika, stengiantis, jog Sviesorankos komplekso
komponenty i§sidéstymas buty kuo panasesnis j gyvuose
organizmuose esancias salygas. IS Siy simuliacijy
duomeny buvo apskaiCiuotos pigmenty tarpusavio
saveikos koreliacinés funkcijos bei jy spektriniai tankiai.
Taip pat tikslinama ir absorbcijos spektry skaiiavimo
metodika — planuojama taikyti kompleksing, nuo laiko
priklausancig Redfield teorija apskaiiuoti suzadinimy
gyvavimo trukméms ir spektrams.

1 pav. FMO S§viesorankos komplekso struktiira

Reiksminiai  ZodZiai:  fotosintezé, $viesorankos
kompleksai, energijos pernasa, absorbcijos spektras,
kvantiné mechanika.
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Sudétingos  biologinés sistemos, tokios kaip
smegenys, yra sudarytos i§ daugybés saveikaujanciy
netiesiniy dinaminiy elementy, todél jy modeliavimas
mikroskopiniu lygmeniu yra nejveikiama skaiciavimo
uzduotis. Neuromoksle jau seniai siilomi mazos
dimensijos neurony masés modeliai, siekiant sumazinti
skaiCiavimo sunkumus. Nors Sie modeliai gali imituoti
tam tikrg dideliy neurony populiacijy makroskopinj
aktyvuma, jie yra fenomenologinio pobiuidzio ir todél
negali tinkamai apibudinti sinchronizacijos procesy,
kurie yra daugelio svarbiy neurony sistemy funkcijy
pagrindas. Naujausi netiesiniy dinaminiy sistemy teorijos
pasiekimai suteiké neuromoksly bendruomenei mazos
dimensijos naujos kartos neurony populiacijos modelius
(NKNPM), kurie teisingai apibiidina sinchronizacijos
efektus. Sie suvidurkinto lauko modeliai yra gauti
tiesiogiai i§ atskiry neurony mikroskopinés dinamikos ir
yra tikslas termodinaminéje riboje.

NKNPM srities iStakos siejamos su Otto ir
Antonseno darbu [1]. Jie atrado invarianting daugdara,
dabar zinomg kaip Otto-Antonseno (OA) daugdara,
dideléje globaliai susiety heterogeniniy Kuramoto
osciliatoriy sistemoje ir iSvedé Zemos dimensijos
paprastyjy diferencialiniy lygciy sistema, apibtidinancia
jos suvidurkinta dinamika. Per pastarajj deSimtmetj
NKNPM tapo labai aktyvia tyrimy sritimi. Redukuotos
suvidurkinto lauko lygtys buvo i$vestos ir iSanalizuotos
daugeliui skirtingy neuroniniy tinkly, sudaryty i$
kvadratiskai integruojanciy ir spaikuojanciy (ang. QIF)
arba teta neurony, modifikacijy. Dauguma suvidurkinto
lauko modeliy buvo gauti darant prielaida, kad
heterogeniskumas tenkina Kosi skirstinj. Si prielaida
uztikrina  efektyviausia redukcija, nors baigtiniy
matmeny redukcija taip pat jmanoma ir ne Kosi skirstinio
atveju, jei ji galima aproksimuoti racionalia funkcija.
Pastaruoju metu aktyviai stengiamasi jtraukti triuk§ma j
naujos kartos modelius. Kai kuriuose darbuose (zr. pvz.
[2]) baltasis Kosi triukSmas buvo ijtrauktas | neurony
populiacija su heterogeniniais Kosi paskirstytais nuo
laiko nepriklausomais jvesties signalais. Kosi triukSmas
ir Kos8i heterogeniskumas turi tokj patj poveikij
populiacijos  makroskopiniam  elgesiui.  Neseniai
iSvedéme suvidurkinto lauko lygtis neurony populiacijai,
kurig lemia ne Kosi heterogeniskumas ir Kosi triukSmas
[3]. Paaiské¢jo, kad Siuo atveju triukSmas ir
heterogeniSkumas gali turéti kokybiSkai skirtinga
poveikj neurony kolektyvinei dinamikai.

Gauso triukSmo jtraukimo j naujos kartos modelius
problema yra sudétingesné. OA daugdara néra iSsaugoma
esant Gauso triukSmui, ir Siuo atveju néra tikslaus
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dimensijos redukcijos metodo. Vis délto buvo sukurtas
apskritiminiy kumulianty metodas, kuris leido i$vesti
apytiksles  suvidurkinto lauko lygtis neurony
populiacijoms, kurias veikia silpnas Gauso triuk§mas.

Siame darbe [4] mes i§vedame apytiksles suvidurkinto
lauko lygtis neurony populiacijai, kurig veikia Gauso
triukSmas ir bet kokios heterogeninés srovés, apibréztos
racionaligja pasiskirstymo funkcija. Cia analizuojame $io
modelio varianta su bet kokiu heterogeniskumu ir Gauso
triukSmu. Nagrinéjame dvi racionaliojo skirstinio
funkcijy Seimas, priklausancias nuo sveikojo skaiCiaus
parametro n. Kai n = 1, abiejy Seimy funkcijos yra
identiskos Kosi skirstiniui. Kai n artéja prie begalybés,
pirmosios Seimos funkcijos konverguoja j staciakampj
skirstinj, o antrosios Seimos funkcijos konverguoja j
Gauso skirstinj. Siame darbe daugiausia démesio
skiriama neurony populiacijos dinaminiy rezimy analizei
priklausomai nuo triuk§mo stiprumo ir heterogeniskumo
skirstinio pusplocio. Pagrindinis tikslas yra istirti, ar
Gauso triuk$mas ir skirtingi heterogeniskumo tipai gali
turéti kokybiskai skirtingg poveikj kolektyvinei neurony
dinamikai, kaip pastebéta Kosi triuk§mo atveju [3].
Bifurkacijos diagramy skaitiné analizé parametry
plokstumoje (heterogeniskumo priklausomybé nuo
Gausinio triuk§mo stiprumo) davé neigiama atsakyma |
§] klausima. Tai i$plaukia i$ to, kad Hopfo bifurkacijos
kreivés  parametry  plokStumoje  apibiidinamos
monotoniskai mazéjancia heterogeniSkumo pusplocio
priklausomybe nuo Gausinio triuk§mo stiprumo. Kosi
triukSmo ir ne Kosi heterogeniSkumo atveju panasi
priklausomybé yra nemonotoniné [3]. Pagrindinis
skirtumas tarp Kosi ir Gauso triuk§mo yra tas, kad
pirmasis skirstinys turi storesnes ,uodegas® ir todél
labiau tikétina, kad atsiras ekstremaliis spaikavimo
Suoliai. Sis skirtumas yra prieZastis, kodél jie taip
skirtingai veikia populiacijy dinamika.

Padéka: Darbas parengtas pagal Lietuvos Mokslo
Tarybos projekta Nr. S-MIP-24-57.

ReikSminiai ZodZiai: neuroniniai tinklai,
kartos nmeuroniniy populiacijy modeliai,
tiuksmas, dimensijos redukcija.

naujos
Gausinis
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Siuolaikinés masininio mokymosi MM)
technologijos suteikia naujy jzvalgy apie jvairias
netiesinio mokslo problemas, padidina jy efektyvuma ir
generuoja naujas zinias [1]. Mes tatkome MM metodus
chaoso prognozuojancios  sinchronizacijos (angl.
anticipatory synchronization, AS) problemai, kuri pirmg
kartg buvo aprasyta [2].

AS yra priestaringas netiesinis reiSkinys, kai dvi
identiSkos chaotinés sistemos, sujungtos vienakrypciai
pagal ,,valdovas-pavaldinys* modelj, gali sinchronizuoti
savo judéjima taip, kad pavaldzioji sistema prognozuoja
valdangiosios sistemos trajektorija. Sis reiskinys
paprastai atsiranda dél uzdelsto griztamojo rySio
pavaldingje sistemoje. AS yra perspektyvi priemoné
chaotinés dinamikos prognozavimui realiuoju laiku.
Taciau AS reikalauja  iSankstiniy ziniy apie
prognozuojamos sistemos modelj, nes pavaldzioji
sistema yra valdanciosios sistemos kopija.

Mes parodome, kad derinant prognozuojancios
sinchronizacijos ir masininio mokymosi idéjas, galima
prognozuoti chaotines laiko eilutes realiuoju laiku,
neturint iSankstiniy Ziniy apie sistemos modelj [3].

Norédami sukurti pavaldzios sistemos skaitmeninj
modelj AS metodo rémuose, naudojame NG-RC-Ch
(naujos kartos rezervuary skaiiavimas su Cebysevo
polinomais) algoritma [4]. Tai modifikuota NG-RC
(angl. Next Generation Reservoir Computing) masininio
mokymosi metodo versija, kuri neseniai buvo pasitilyta
kaip  efektyvus chaotisky  sistemy  dinamikos
prognozavimo metodas [5]. Trumpas NG-RC-Ch
algoritmo aprasymas yra toks. Tarkime, kad turime
diskreting duomeny laiko eilutg {U(h), U(2h),...}, iraSyta
reguliariais laiko zingsniais i§ chaotinés sistemos
iSvesties skaliarinio kintamojo U(¢), kur 4 yra
diskretiskumo  zingsnis.  Algoritme  naudojame
pernormuotg laiko eilute u(f) su reikSmémis intervale
[-1,1]. Naudojant pirmuosius negin duomeny taskus kaip
mokymo duomenis, algoritmo tikslas yra sukurti
prognozuotg trajektorija v(¢) laiko momentams ¢ > tirain
(Cia tiain = Nyain h), kuri gerai atitikty u(f). Daugiamaté
busenos erdvé i$ skaliarinio kintamojo rekonstruojama
naudojant delsos koordinates (su delsos laiku 7). Cia
NG-RC-Ch algoritmg modifikavome taip, kad sukurti
pavaldziy sistemy modeliai tenkinty didZiausio skersinio
Liapunovo rodiklio neigiamumo reikalavima. Sis
reikalavimas biitinas AS rezimo stabilumui.

Tokiu biidu sukonstruotos vienos pavaldziosios
sistemos prognozavimo laikas yra lygus delsos laikui 7.
Prognozavimo laika  padidiname jgyvendindami
nuosekliai sujungty pavaldziyjy sistemy grandinéle.
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Prognozavimo efektyvumas skaliarinéms chaotinéms
laiko eilutéms, naudojant prognozuojancia
sinchronizacijg ir masininj mokymasi, pademonstruotas
1 pav. Cia nagringjama chaotiné Résslerio sistema su
vektoriniu lauku f=[-(y+z), x+ay, b+z(x-c)]. Darome
prielaida, kad stebéjimui prieinamas tik kintamasis y(¢),
t. y. U(f) = y(f). Mes panaudojome 50 pavaldziy sistemy
granding, sukurta naudojant masininio mokymosi NG-
RC-Ch algoritma. 1 paveiksle parodyta, kaip AS rezimu
veikianti 50-0ji pavaldiné sistema realiuoju laiku atlieka
chaotisko signalo prognozavima. Prognozés laikas 50t
= 75 virsija penkis Rdsslerio sistemos Lyapunovo laikus.

u(t + 507)

3640 3660 3680 3700

time

3720 3740

1 pav. Masininio mokymosi modeliy prognozuojanti
sinchronizacija su chaotinés Roesslerio sistemos
kintamuoju y(¢). 50-osios pavaldzios sistemos iSvesties
signalo v, (f) prognozuojancios sinchronizacijos su
valdymo signalu u(f) fragmentas. Prognozés laikas 50t
=75 zymimas horizontalia linija.

Padéka

Darbas parengtas pagal Lietuvos Mokslo Tarybos
projekta Nr. S-MIP-24-57.

Reiksminiai  ZodZiai: masininis mokymasis,
rezervuary  skaiciavimas,  prognozuojanti  chaoso
sinchronizacija.
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Rezervuariniai skaiiavimai (RS) yra efektyvus
biidas prognozuoti chaotiniy sistemy elgesj. Sio metodo
veikimo principas paremtas tuo, kad tyriamos sistemos
matuojamu signalu yra veikiamas rezervuaras -
sudétinga multidimensiné sistema dazniausiai sudaryta i§
vienody paprastesniy dinaminiy sistemy tinklo. [éjimo ir
pacio rezervuaro viduje esantys jungCiy svoriai
parenkami atsitiktine tvarka. Apmokymas vyksta tik
kei¢iant rezervuaro i$¢jimo svorius. RS metodui svarbus
netiesinis  rezervuaro  atsakas.  Naujos  kartos
rezervuariniai skai¢iavimai (NK-RS) netiesinj rezervuara
pakeiCia tiesiniu, taciau jveda netiesinj nuskaityma [1].
Tokiu biidu sumazinamas algoritmui reikalingy
metaparametry skaiCius. NK-RS naudoja netiesinés
vektorinés autoregresijos algoritmg, kurio savybiy
vektorius (feature vector) sudarytas i§ keliy uzdelsty
matuojamo signalo ver¢iy arba Siy verCiy netiesiniy
funkcijy. Vienas i§ daznai pasirenkamy funkcijy varianty
yra vienanaré laipsniné funkcija.

RS reikia tam tikro laiko, kol rezervuaras
sinchronizuojasi su | ji ateinanc¢iu signalu ir tik tada gali
atlikti gera prognoze. Sis laiko tarpas, vadinamas
apsilimo laiku, dazniausiai biina daug ilgesnis uz NK-RS
atvejui reikalingg apsilimo laika, kurj apsprendzia
savybiy vektoriuje pasirinktos delsos ilgis.

Siame praneS$ime pristatinésiu  NK-RS metodo
efektyvumo tyrima, kai sistemoje yra matuojamas tik
vienas signalas (skaliariné laiko eiluté) [2]. Lyginant su
pries tai buvusiais darbais [1], kur wvisi sistemos
kintamieji buvo matuojami, skaliarinés laiko eilutés
nagringjimas yra daug sudétingesnis uzdavinys. Siuo
atveju papildomai reikia nustatyti kokia delsa ir
dimensija reikalinga formuojant savybiy vektoriy.

Miisy darbe buvo tiriami signalai i§ trijy chaotiniy
sistemy: Rossler ir Lorenz modeliy, bei chaotinio
elektroninio osciliatoriaus (eksperimentiniai duomenys).
Nustatéme, jog NK-RS algoritmas gali prognozuoti
signalus, tik jei savybiy vektorius turi pakankamai
aukstos eilés vienanares laipsnines funkcijas. Pasitiléme

efektyvesnj prognozavimo algoritmag NK-RS-Ch,
kuriame savybiy vektoriuje esantys vienanariai
pakei¢iami  CebySevo polinomais. Tokiu biidu

prognozavimo horizontas gali padidéti net dviem
Liapunovo laikais. NK-RS-Ch algoritmas geba atkurti ir
sistemos klimato savybes, tokias kaip bifurkacijy
diagramas arba didZiausius Liapunovo rodiklius.
Cebysevo polinomai buvo pasirinkti dél jy svarbaus
,minimax* principo, t. y. CebySevo polinomai
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aproksimuojant duota funkcija minimizuoja didZiausig
galimg paklaida. Tolimesniais tyrimais biity galima
tikrinti kaip pakinta prognozavimo galimybés naudojant
kitus ortogonalius polinomus ir kaip prognozés rezultatai
priklauso nuo nagrin¢jamy signaly.

Tiek RS, tieck NK-RS atvejais licka svarbus
neatsakytas klausimas — rekonstruoto modelio
autonominés dinamikos stabilumas. Gali pasitaikyti
atvejy, kai RS puikiai aproksimuoja apmokomaji signala,
taCiau paleidus sistemg evoliucionuoti autonomiskai,
modelis gali generuoti signalg kuris asimptotiskai tolsta
nuo tikrojo atraktoriaus, tuo paciu atstatydamas netikrg
sistemos klimatg.

Ch9
Mn9

0 0.5 1 1.5 2 25 3

1 pav. Chaotinio Rd&ssler signalo prognozés
palyginimas. Mélynos istisinés kreivés (a) ir (b) dalyse
reprezentuoja sistemos signala, raudonos punktyrinés
prognozuotg signalg gautg naudojant (a) NK-RS-Ch ir
(b) NK-RS algoritmus. Dalyje (c¢) vaizduojamas
prognozés paklaida, mélyna spalva NK-RS-Ch ir
raudona NK-RS algoritmams. Laiko asis normuota j
didziausig Liapunovo rodikl;.

Reiksminiai Zodziai: Rezervuariniai skaiciavimai,
chaotiniy sistemy prognoze.

Literatara

[1] D. J. Gauthier, E. Bollt, A. Griffith, and W. A. S. Barbosa, Nat.
Comm. 12, 5564 (2021);

[2] I. Ratas, K. Pyragas, Phys. Rev. E. 109, 064215 (2024).



Harmoninio osciliatoriaus skliausteliai SU(3) bazéje

Harmonic oscillator brackets in SU(3) basis

Augustinas Step3ys'?, Saulius Mickevi¢ius?, Darius Germanas', Ramutis Kazys Kalinauskas'
'Fiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
2Vytauto DidZiojo universitetas, K. Donelaiio 58, LT-44248, Kaunas, Lithuania
augustinas.stepsys@ftmc.It

Harmoninio osciliatoriaus (HO) bazé yra gana
s¢kmingai taikoma banginés funkcijos aproksimacijai
ab-initio beSerdzio atomo branduolio modeliuose [1,2].
Norint, kad banginés funkcijos aproksimacija bty
fizikiSkai korektiSska, ji turi biti antisimetriska ir
transliaciSkai invariantiSka. Sistemos transliacinis
invariantiSkumas gali buti uztikrinimas pereinant nuo
viendaleliy  sistemos  koordina¢iy prie vidiniy
koordina¢iy.  Patogus  pasirinkimas yra Jacobi
koordinatés, nes pereinant prie jy yra eliminuojamas
masiy centro judéjimas, o toliau dirbama tik su
santykinio judéjimo koordinatémis.

Pagrindinis jrankis leidziantis konstruoti tokiy
koordinaciy transformacijy atvaizdus HO bazéje, yra
Talmi-MoSinskio transformacija. Jos atvaizdas HO
bazéje yra vadinamas harmoninio osciliatoriaus
skliausteliais (Harmonic Oscillator Brackets — HOB)
[3]. Pasinaudojant $ia transformacija galime pereiti prie
antisimetriskos, transliaciskai invariantinés bazés.

SkaiCiavimuose patogu sistema suskaidyti |
dvinarius klasterius ir visos sistemos biisenos vektorius
antisimetrizuoti taikant A operatoriy, kuris yra
iSreikSiamas, kaip simetrinés grupes dvidaleliniy
operatoriy suma. Diagonalizuojant A operatoriy yra
gaunami  Jungo  schemomis  charakterizuojami
neredukuotiniai poerdviai ir remiantis jais yra
konstruojami kilminiai koeficientai.

Vienas i§ populiaresniy HOB skaiéiavimo algoritmy
yra  HOTB  FORTRAN90O kodas, pasiilytas
Kamuntaviciaus et al.[4]. Jame HOB koeficientai yra

iSreiSkiami sumomis per SU(2) 9j simbolius, sekant
grupiy grandinélg
U6) oU@3)+UQ). (1)

Siame kontekste U(3) yra trima¢io HO grupé, todél
dviejy sukabinty judesio kiekio momentais HO grupé
yra U(6). Siame darbe bus pristatyta alternatyvi HOB
skai¢iavimo schema, SU(3) pagrindu, kuri naudoja kita
grupiy grandinélg

U(6) D U(3) x U(2). )
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Kitaip nei HOTB algoritme, S§iuo atveju
panaudojami SU(3) grupés U-6j simboliai, numeruojami
SU(3) grupés neredukuotiniais poerdviais ir maZzoji
Wignerio d matrica.

Sis skaiGiavimo algoritmas yra stabilesnis didesniy
HO konfiguracijy atveju. Turint tokj jrankj galima

patogiai  formuluoti  ab-initio  beSerdzio atomo
branduolio modelj panaudojant vidines Jakobi
koordinates ir unitarinéje schemoje.

Reiksminiai ZodzZiai: teoriné fizika, matematiné

fizika, ab-initio skaiciavimai.
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Nuo pat kvantinés fizikos atsiradimo klasikinés ir
kvantinés sistemos buvo lyginamos dél ryskiy juy
skirtumy. Kvantiné fizika tiria mikroskopines daleles ir
gali nusakyti tik tikimybes eksperimento metu stebéti
tam tikrg rezultata. Tuo tarpu klasikiné fizika nagrinéja
makroskopinius objektus ir ja remiantis jmanoma bet
kuriuo laiko momentu nusakyti jy trajektorija. Nepaisant
Siy fundamentaliy skirtumy, kai kuriy klasikiniy ir
kvantiniy sistemy matematiniai apraS§ymai gali biiti labai
panasiis arba visiskai sutapti — tokiu atveju galima laikyti,
jog sistemos yra analogiskos.

Nepaisant to, kad kvantiniy efekty svarba daugelyje
fizikos sri¢iy yra neabejotina, kai kuriais atvejais
kvantinius efektus galima apraSyti klasikinémis lygtimis.
Pavyzdziui, buvo parodyta, jog daugeli i§ kvantiniy
reiskiniy, lemianciy itin sparcig suzadinimo energijos
pernasa fotosintetinése sistemose, galima aprasyti
ekvivalenciomis  sukabinty klasikiniy osciliatoriy
lygtimis [1, 2]. Daugelio tokiy moksliniy darby tikslas
yra parodyti, jog grynai kvantiniais laikyti reiskiniai
egzistuoja ir klasikinése sistemose. Siame darbe
parodoma, jog galima rasti tokig konkreCig klasiking
sukabinty osciliatoriy sistema, kurios laikiné evoliucija
visiSkai sutampa su kvantinio dimero dinamika.

Siame darbe nagrinéjama dviejy lygmeny kvantiné
sistema, kurig apraso suzadinimo energijos &; ir &, bei
buseny tarpusavio sgveika J. Remiantis Saltinyje [3]
apraSyta metodika ir tankio operatoriaus formalizmu yra
gaunamos dvi sukabintos diferencialinés lygtys,
apraSancios realios koherentiSkumo dalies @qq, =
Re(p,,) ir uzpildy skirtumo b = p;; — p,, laikines

evoliucijas:

d_z(‘hz) _ ( &% —J¢ ) (‘hz)

de2\ b —4J¢ —4J2/)\b /)’
Cia & =&, —¢&;. Parodoma, jog klasikinés sistemos,
sudarytos i§ trijy karoliuky, pritvirtinty prie strypy galy,
kurie tarpusavyje sujungti spyruokle (zr. 1 pav.),
matematinis dinamikos apraSymas yra analogiSkas
kvantinés sistemos dinamikos apraSymui.

Sioje klasikingje sistemoje svarbu tai, kad kairiojo
strypo pritvirtinimo taskas yra auk$ciau spyruoklés
prijungimo tasko, o antrojo strypo pritvirtinimo taskas
yra Zemiau spyruoklés prijungimo taSko — tokia struktiira
lemia neigiamas sistemos sgveikas ir leidzia modeliuoti
kvanting sistema, kuomet J > 0. Kita vertus, parodoma,
jog pakelus spyruoklés kairjjj gala atstumu 2a, (arba
nuleidus desinjjj galg atstumu 2a,, Zr. pav.), gaunamos
lygtys ir atvejui, kai bliseny tarpusavio sgveika yra
neigiama. Taip pat svarbu paminéti, jog apraSant
klasiking sistema yra naudojama mazy svyravimy teorija,
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todél sistemg aprasancios dinamikos lygtys yra tik
apytikslés. Vis délto, dél jvesto pradiniy salygy ir laiko
masteliavimo klasikinés sistemos judéjimo lygtys tiksliai
apraSo kvantinio dimero dinamika bet kokioms pradiniy
salygy ir laiko vertéms.

Jei lygtys, apraSancios kvantinés ir klasikinés sistemy
dinamikas sutampa, vadinasi, galima tikétis, jog abiejose
sistemose vyks panasis reiskiniai. Sio darbo rezultatai
turéty biti naudingi klasikinéms kvantiniy sistemy
simuliacijoms, taigi tikimés, kad Sis darbas stimuliuos
tolesnius tyrimus kvantiniy-klasikiniy analogijy srityje.

13 \

ms

1 pav. Trys ant strypy pakabinti karoliukai. Strypy
pritvirtinimo taskai pazyméti zaliai, o spyruoklés
prikabinimo taskai — geltonai.

Reiksminiai ZodzZiai: klasikiniai osciliatoriai, tankio
operatorius, kvantinis dimeras.
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Emergent behavior in the noisy voter model with periodic interaction
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Fiziniy socialiniy sistemy modeliy jvairové ir gausa
yra itin didelé [1]]. Kaip statistiné mechanika susiejo
stebimas makroskopines savybes, tokias kaip temperatura
ar slégis, su mikroskopiniy daleliy saveikomis, taip
sociofizikai (ir ne tik) bando suprasti i§ kur atsiranda
jvairios kolektyvinio Zmoniy elgesio savybés. Siekiama
suprasti i kur atsiranda netriviali dinamika socialiniy
sistemy kontekste. Cia mes modifikuojame gerai Zinomg
rinkéjo modelj jterpdami delsa ir periodiSkuma j dviejy
rinkéjy (daleliy) saveikas.

Rinkéjo modelis, ir jvairios jo modifikacijos, yra
vienas pagrindiniy socialiniy sistemy fizikos modeliy []1]].
Sis modelis yra populiarus tiek dél savo paprastumo, tiek
del panaSumo j Izingo modelj. Panasumas j Izingo modelj
salygoja, kad didele dalis fiziky tiesiog tyrinéja kaip
keiciasi rinkéjo modelio faziniai portretai jvedus naujus
socialiai realistiSkus mechanizmus. Vis tik didZiausias
rinkéjo modelio pranaSumas yra jo suderinamumas su
empiriniais rinkimy duomenimis [2].

Klasikinis rinkéjo modelis yra apibréZiamas tik per
sgveikas su kaimynais. T.y., kiekviename laiko Zingsnyje
atsitiktinai  pasirinkta dalelé kopijuoja  atsitiktinai
pasirinkto kaimyno (gretimos dalelés) biiseng (nuomong).
Norint atkurti rinkimy duomenis, butina jtraukti ir
triukSmo narj - savaiminius daleliy virsmus. Tokiu
atveju triukSmu papildyta rinkéjo modelj (angl. noisy
voter model) patogu apibréZti per vienetiniy pokyciy
(generacijos ir rekombinacijos, ar gimimo ir mirties)
spartas:

A(X =X +1)
A(X —=X-1)

=(N-X)e +X],
=X[eo+ (N - X)],

ey

=\
=A" 2
¢ia X yra daleliy esanciy busenoje “1” skaicius (kg ji
atspindi bendru atveju néra svarbu, bet tipiskai tai galéty
biiti teigiama nuomoné tam tikru socialiniu ar politiniu
klausimu), NN yra daleliy kiekis, ¢; yra savaiminio
peréjimo j i biiseng sparta. Cia dviejy daleliy sgveiky
sparta laikome vienetine.

Modifikuokime modelj darydami prielaida, kad
tiesioginés rinkéjy saveikos yra nejmanomos arba jos
neturi pastebimo efekto [3]. Tegu rinkéjai sgveikauja
netiesiogiai - nuomones keicia pagal ankstesniy apklausy
rezultatus (uzdelstus periodinius stebéjimus), Ay. Tokiu
atveju spartos:

)\;: = (N*X) [51 +Ak_1],
AI; =X [60 + (N — Ak—l)] .

3)
“
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Cia indeksas k Zymi apklausos numerj, bei pabréZia tai,
kad spartos priklauso jau ne tik nuo esamos buisenos, bet ir
nuo laiko. Taigi modeliuojant trecios apklausos intervala,
k = 3, bus svarbi ne tik dabartiné biisena, X, bet ir
ankstesnés (antrosios) apklausos rezultatas, A,.

Trivialu, kad modifikuotas modelis pasiZymi
periodiSkumu. Bet norint pastebéti periodiskuma reikia,
kad intervalas tarp apklausy biity salyginai didelis. Zr., 1
pav.

S(fr)
o

T T T T T T T T T T T
0 5 10 15 20 1074 1073 1072 107! 10° 10!
k=t/T fr

1 pav. PeriodiSkumas modelio laiko eilutése.

Netrivialu, kad modifikacijos stacionarus skirstinys
iSlieka Beta skirstiniu, o intervalo tarp apklausy trukme,
T, jtakoja stacionaraus skirstinio formos parametrus. Kuo
ilgesnis intervalas, tuo maZesné stacionaraus skirstinio
dispersija. Jei apklausos skelbiamos su delsa (raudona
kreiveé 2 pav.), tai taip pat egzistuoja optimalus apklausy
intervalas kuriam dispersija sumaZéja daugiausiai.

3.5 4
3.0 4
T 251
=~ 2.0
1.5 1
1.0 1

T

T T T
10~° 10=% 1072 107!

T

T
104

2 pav. Stacionaraus Beta skirstinio formos parametry kitimo
désnis modelyje su delsa (raudonai) ir be delsos (Zaliai).

Analiziskai skirstinio formos parametry kitimo désnj
galima i§vesti pasinaudojus Yule-Walker lygtimis [4].
Reiksminiai Zodziai: periodinis trikdymas, sudétingos
sistemos, atsitiktiniai vyksmai, socialinés sistemos
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Europos branduoliniy moksliniy tyrimy organizacijos
(CERN) Didziojo hadrony greitintuvo (LHC) ekspe-
rimentai tyrin¢ja fundamentaligsias medziagos savybes
registruodami daleles, susidarancias protony bei sunkiyjy
jony didelés energijos susidiirimuose. Susidaranciy
daleliy srautus fiksuojantys detektoriai sukuria milzi-
niska duomeny kiekj, kuriame esancig informacija reikia
logiskai sugrupuoti, i§ mozaikiniy signaly sudéliojant
detektoriy sistemas pralékusiy daleliy trajektorijas,
nustatant kalorimetruose registruoty daleliy energijas ir
Sig informacija susiejant tarpusavyje, identifikuojant
daleles ir jvertinant jy kineting energija susidarymo metu.
Trajektorijos yra grupuojamos pagal tikétiniausia jy
pradzios taskg protony pluosteliy susidiirime, ir ta grupé
paprastai yra jvardijama kaip jvykis — konkretus protony
susidirimas, su kuriuo siejama detektoriumi fiksuoty
daleliy grupé. LHC greitintuve protony pluosteliai
eksperimenty vietose persikloja kas 25 ns, o kiekvieno
persiklojimo mety jvyksta daug protony susidiirimy.
Didesné jvykiy dalis atitinka jau iStyrinétus tikétiniausius
procesus, todél ieskant retesniy procesy (tokiy kaip Higso
bozono susidarymas) taikomi griezti jvykiy atrankos
kriterijai, taciau dél susidiirimy gausos iSsaugomi dideli
eksperimentiniy duomeny kiekiai, kuriy paskesné
statistin¢ analizé trunka ilgai. Lygiagreciai yra vystoma
didelés energijos susidiirimy modeliavimo programiné
jranga, taikanti Monte Carlo metodus vykstanciy procesy
apraSymui. Modeliuoti duomenys yra naudojami
eksperimentiniy duomeny interpretavimui, o statistiniy
fliuktuacijy sumazinimui reikia keliskart daugiau jvykiy,
nei fiksuojama eksperimente. Siy skai¢iavimo uzdaviniy
sékmingam vystymui, ruosiantis ateities eksperimentams
reikalingos koordinuotos pastangos [1-3].

Dideliy energijuy fizikai skirtos programinés jrangos
tyrimy ir inovavimo institutas IRIS-HEP (JAV) siekia
padéti vystyti programing jranga, atitinkancig didelio
Sviesingumo didziojo hadrony greitintuvo (HL-LHC)
jrangos vystyma bei veikti kaip bendruomenés vienijimo
centras. JAV, Ukrainos ir Baltijos Saliy iniciatyvos
IMPRESS-U (International multilateral partnerships for
resilient education and science system in Ukraine) déka,
IRIS-HEP bendradarbiavimo tinklas neseniai i$siplété i
Ukraina, Lenkijg ir Lietuvg. Projekto uzdaviniai apima:
keturiy Saliy tyréjy bendradarbiavimo stiprinima kuriant
programing jranga eksperimentinés daleliy fizikos
reikméms; studenty ir podoktorantiiros stazuotojy
tarptautinius mokymus pazangiai programuoti bei
naudoti dirbtinio intelekto ir masSininio mokymosi
metodus; uzmegzti ilgalaikius asmeninius rysius tarp
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keturiy Saliy tyréjy. Bendradarbiavimas prasidéjo
2024 m. ir leido konkursg praéjusiems Lietuvos
studentams (fizikams ir informatikams) kaupti patirtj ir
artimiau susipazinti su eksperimentinés dideliy energijy
fizikos uzdaviniais ir i$Siikiais, dirbant stazuojantis
europinéje daleliy fizikos laboratorijoje CERN [5].
Stazuotojy sprendziami uzdaviniai buvo jvairiis, per
pirmuosius pusantry projekto vykdymo mety vyko
aStuoni stazuotojai. Pristatymo metu bus papasakota apie
kelis vykdytus projektus, o jy temos yra skirtingos, kelias
i$ jy paminint: analitinio diferencijavimo formuliy
programavimas; specializuoty kompiuteriniy programy
raSymo pagalbininko kirimas; CERN Kompaktiskojo
miuony solenoido eksperimento (CMS) programinés
jrangos versiju palyginimo jrankiy patobulinimas;
debesijos virtualiose aplinkose vykdomy skai¢iavimo
uzdaviniy vykdymo stebésenos, siekiant gauti naudinga
informacija ir tuomet, kai skaiiavimo programos
vykdymas sustoja avariniu biidu; stulpeliais saugomy
duomeny programinés jrangos COFFEA pritaikymas
CERN Ateities ziedinio greitintuvo (FCC) eksperimenty
modeliavimo uzdaviniams.

ApraSytos bendradarbiavimo su IRIS-HEP veiklos
buvo finansuotos Lietuvos mokslo tarybos pagal sutartj
Nr. S-IMPRESSU-24-4.

Reiksminiai Zodziai: eksperimentiné dideliy energijy
fizika, programiné jranga HEP reikméms.
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We present the current state of astronomy education
across Europe, examining both its achievements and the
challenges it faces in an evolving educational landscape.
We explore strategies for the future, highlighting
opportunities to engage students and educators through
innovative approaches and inclusive pedagogies. Special
attention is given to the milestones and impact of the
European Association for Astronomy Education (EAAE),
which was founded 30 years ago under the umbrella of
ESO [1,2], and the Network for Astronomy School
Education (NASE), established 15 years ago as part of the
International Astronomical Union’s Key Programs [3,4].
Their work exemplifies how collaborative networks can
enhance science education and inspire the next generation
of astronomers.

We also detail specific activities and initiatives of EAAE
and NASE, illustrating their role in shaping astronomy
education throughout Europe. By celebrating their
anniversaries, we underscore the long-term commitment
of both organizations to fostering curiosity, supporting
educators, and promoting accessible astronomy learning.
We provide insights into effective practices, ongoing
projects, and potential future directions for astronomy
education, emphasizing the importance of international
collaboration and the enduring relevance of astronomy as
a tool for scientific and cultural enrichment [5].

We highlight the evolving methodologies employed by
EAAE and NASE to adapt to contemporary educational
needs. For instance, NASE's integration of low-tech
materials and training courses has proven effective in
enhancing astronomy education, particularly in resource-

limited settings [4]. Additionally, the EAAE's
commitment to promoting astronomy education in
schools and stimulating student interest is evident through
various European projects such as Catch a Star,
Eratosthenes, Sunrise Project, Moonwalkers, Find a
Sundial, Space art, Astronomy in All Seasons [1,2]. These
initiatives demonstrate the organizations' dedication to
making astronomy accessible and engaging for all
students across Europe.

Key words: Astronomy education, EAAE, NASE, teacher
training, inclusive astronomy
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Abstract

With the continuously increasing volume of data transmission required on Earth, in
space, and between the two, the development of reliable optical components is becoming
increasingly critical—particularly for applications in space-based quantum communication. In
this study, we present a systematic investigation of Silver-Aluminium (Ag-Al) mixed mirrors as
potential candidates for orbital missions. The fabrication process for Ag-Al composite coatings is
described in detail. Mirrors with varying aluminium concentrations, up to 15%, were prepared
and characterized. The results indicate that incorporating 5% aluminium yields smooth and
potentially stable mirror surfaces suitable for extended space deployment.

Keywords: Silver-aluminium mixed films; Magnetron sputtering; Reflective mirrors; Radiation
tests; Space Optics; Quantum communication.
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Rentgeno spinduliy generavimas panaudojant 2 pm femtosekundinius lazerio impulsus

2 pm fs Laser Pulses for Soft X-ray Generation

Anton Koroliov!, Artiiras Plukis', Vidmantas Remeikis'
IFiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
anton.koroliov@ftmec.lt

Rentgeno spinduliy generavimas, panaudojant
femtosekundinius lazerio impulsus, yra aktuali tyrimy
sritis, nes sukuriamy rentgeno spinduliuotés impulsy
trukmé yra artima zadinancios lazerinés spinduliuotés
impulso trukmei. Tai atveria naujy jy taikymo galimybiy
medicinos, pramongés ir medziagotyros srityse [1].

Optiniai parametriniai stiprintuvai (OPA) leidzia
keisti lazerio bangos ilgj plac¢iame diapazone. Nepaisant
$iy lazeriniy sistemy sudétingumo ir brangiy optiniy
komponenty, tokios sistemos naudojamos vis dazniau.
Literatiiroje teigiama, kad naudojant ilgesnio bangos
ilgio lazerio spinduliuot¢ galimas efektyvesnis rentgeno
spinduliy generavimas [2].

Sio tyrimo tikslas — palyginti panagiy parametry 1 um

ir 2 pum bangos ilgio lazeriniy sistemy panaudojima
rentgeno spinduliuotei generuoti nuo varinio taikinio
pavirsiaus.
Rentgeno spinduliy generavimui nuo varinio taikinio
pavirSiaus buvo naudojamas optinis parametrinis
stiprintuvas (OPA) ORPHEUS MIR (,MGF Sviesos
Konversija®) su galimybe derinti bangos ilgj nuo 1300
nm iki 11000 nm ir femtosekundinis lazeris ,,Pharos
PHI-SP-1.5mJ*, kurio bangos ilgi 4 = 1028 nm ir
impulso trukmé r = 158 fs. OPA ORPHEUS MIR
parametrai: bangos ilgi A = 2000 nm, impulso trukmé 7 =
36 fs, pasikartojimo daznis /= 4 kHz, vidutiné galia P
= 500 mW, impulso energija £, = 0.125 mJ. Rentgeno
spinduliy detektavimui buvo naudojamas ,,Amptek X-
123“  spektrometras. Matavimai buvo atlickami
atspindzio geometrijoje, kampas tarp kritusios lazerio
spinduliuotés ir detektoriaus buvo 45°. Atstumas iki
detektoriaus buvo 100 mm.

Pilnas vario charakteringos Rentgeno linijos srautas j
4 kampa apskaiciuojamas pagal $ig formule:

__ 4md?(N;+2N+3N3+..+nNp)

M

SpetXT a1XTpTFEXTReXT gir Xt

kur d — atstumas iki detektoriaus, N, — charakteringos
Rentgeno linijos plotas, T — atitinkamo filtro pralaidumo
koeficientas, ¢ — laikas, Sp.; — detektoriaus plotas.

1 lentelé. Vario Rentgeno K linijy srautas esant
skirtingiems lazerio bangos ilgiams.

Amm)  Ki(l/s)  Kp(l/s)
1028 5.73E+05 1.12E+05
2000 2.86E+05 4.49E+04
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1 pav. Vario rentgeno spektrai, gauti naudojant 1 pm ir 2
pum bangos ilgio lazerinés sistemas.

1 pav. pateikiami vario Rentgeno spinduliuotés
spektrai, gauti panaudojant 1 um ir 2 pm bangos ilgio
lazerines sistemas. Spektruose aiSkiai identifikuojamos
charakteringos K, (8.04 keV) ir Kp (8.96 keV) linijos,
Bremsstrahlung fonas bei pastebimas sutapCiy (pile-up)
efektas. Rezultatai rodo, kad naudojant 1 pm bangos ilgio
lazerio impulsus fiksuojama daugiau sutapéiy, kas
indikuoja didesnj sugeneruoty Rentgeno spinduliuotés
kvanty skaiéiy. Apskai¢iuvota, kad vario charakteringy
rentgeno linijy srautas, generuojamas panaudojant 2 um
bangos ilgio lazerio impulsus, yra apie du kartus
mazesnis nei generuojant su 1 pm bangos ilgio lazeriu.

Gauti rezultatai nesutampa su literatliroje apraSytais
duomenimis [2]. Ilgesnio bangos ilgio atveju elektronai
ilgiau sgveikauja su plazma — jie prasiskverbia giliau,
dalis jy yra ekranuojama, todél Rentgeno spinduliuotés
generavimo efektyvumas sumazéja.  Siam  efektui
kompensuoti biitina didesné lazerio impulsy energija.

Reiksminiai  ZodZiai:  Rentgeno
femtosekundinis lazeris, OPA, plazma.

spinduliuote,
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Polimero priedy inZinerija optimizuotiems Zn-legiruotiems perovskitiniams paskirstyto
griZztamojo rySio lazeriams

Polymer additive engineering for the optimized Zn-alloyed perovskite distributed feedback

lasers

Abdul Mannan Majeed, Gediminas Kreiza, Saulius Miasojedovas, Patrik S¢ajev
Institute of Photonics and Nanotechnology, Faculty of Physics, Vilnius University, Sauletekio Ave. 3, LT-10257,
Vilnius, Lithuania
mannan.majeed@ff.vu.lt

Polymer additive engineering has proven to be an
effective strategy for tuning the structural and
optoelectronic properties of semiconductors, yet the
operational instability of metal halide perovskites
remains a major barrier to their adoption in laser
technologies.

Here, we investigate the impact of Zn substitution for
Pb in solution-processed cesium lead iodide perovskites
(CsPbxZni«I3) combined with polyvinylpyrrolidone
(PVP) as a polymer additive. Introducing 40% Zn and 3%
PVP significantly enhances film quality, yielding
improved crystallinity, reduced roughness, and stabilized
brown-phase perovskites in the composition range x =
0.3-0.6. In contrast, lower Zn content produces the
yellow phase, while higher concentrations induce mixed
phases and accelerated degradation. PVP incorporation
also induces a blue shift in emission, consistent with
reduced sub-bandgap defect density and lower amplified
spontancous  emission (ASE) thresholds, with
CsZng 4Pbo I3 showing optimal performance.

Using these optimized films, we fabricated
distributed feedback (DFB) lasers via one-step spin-
coating, followed by holographic lithography to inscribe
gratings on perovskite surface using an Nd: YAG laser
(Fig. 1). The devices exhibit narrowband lasing in 700-
715 nm range with thresholds as low as 55 pJ cm™, and
full-width half~-maximum values of 0.5 nm for the 0.4-0.5
Zn-alloyed films. A stability test was performed at 90
ul/cm?. The optimized 0.4PVP DFB laser demonstrates
exceptional operational stability, sustaining emission
over 400 million excitation pulses under ambient
conditions (20 °C, 60% RH), equivalent to more than one
year of continuous operation at 10 Hz. Initially emission
intensity of 0.4PVP dropped by a factor of two, but then
recovered after some time. A transient recovery in
emission intensity, accompanied by a red shift in the
lasing peak, further suggests ion migration and surface
restoration effects during operation [1].

These findings establish polymer additive
engineering as a robust pathway to enhance structural
stability, optical performance, and long-term durability in
Zn-doped perovskite thin films, representing a key
advance toward commercially viable, electrically driven
perovskites.

Keywords:  perovskites,  alloying,  amplified
spontaneous emission, holographic gratings.
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Fig. 1. SEM cross-section of DFB grating.
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Fig. 2. Narrowband DFB emission.
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Fig. 3. DFB emission threshold determination.
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ISO protokoly tobulinimas lazerine spinduliuote sukeltos pazaidos vertinimui:
testavimo metody lyginamoji analizé ir jZvalgos i§ Monte Karlo simuliaciju

Enhancing ISO protocols for laser damage assessment: a comparative study of test methods
and execution insights from monte carlo simulations

Martynas Ker8ys', Andrius Melninkaitis!
Vilniaus Universitetas, Fizikos Fakultetas, Lazeriniy Tyrimy Centras, Saulétekio al. 10, 10223 Vilnius
martynas.kersys@ff.stud.vu.lt

Lazerine spinduliuote sukeltos pazaidos slenkscio
(angl. Laser induced damage threshold - LIDT)
vertinimas lazeriniy komponenty atveju yra labai svarbus
norint uztikrinti didelés galios lazeriniy sistemy sauguma
ir ilgalaikj patikimuma. Sparciai besivystant lazerinéms
technologijoms bei nuolat pleciantis lazerinés optikos
tipy ir ap$vitinimo rezimy jvairovei, atsiranda poreikis
tikslesnéms pazaidos slenks¢io nustatymo metodikoms.
Siuo metu ISO 21254 standartai yra perziirimi, o siekiant
atliepti pramonés poreikius, prie esamy klasikiniy
testavimo procediry (1-j-1 ir S-j-1) bus jtraukti du
papildomi testavimo metodai — R(S)-j-1 ir Rastrinis
skenavimas.

Kiekviena i§ minéty keturiy testavimo procediiry turi
savity ypatybiy ir laisvés laipsniy, todél Sio tyrimo tikslas
— juos suderinti bei pateikti praktines gaires, kaip
sumazinti pazaidos nustatymo testy neapibréztj. Taip pat
sickiama nustatyti kieckvienos procediiros taikymo ribas
bei galimas klaidy rizikas. Praktikoje LIDT testavimas
yra daug laiko reikalaujantis procesas, todél siekdami
sumazinti kaStus, sukiiréme Monte Karlo metodais
paremta virtualy LIDT testavimo modelj, Kkuris
simulivoja paZaidas inicijuojancius defektus optiniame
méginyje XY plokstumoje. Sis modelis apima tris
pazaidos mechanizmy tipus — deterministing pazaidos
kilme substrate, defekty sukelta pazaidos mechanizmg
dél atsitiktiniy defekty ir kaupiamaja-sugerties moda,
atsirandancig dél pakartotinio to paties bandinio tasko
apsSvietimo. Pazaidai inicijuoti yra naudojami virtualts
lazerio pluostai tiek su ploksciu, tiek su Gauso
intensyvumo profiliu. Simuliuodami jvairius LIDT
testavimo algoritmus, esant skirtingoms pradinéms
salygoms ir testo parametrams, vertiname jy gebéjima
nustatyti tikslius pazaidos slenkscio rezultatus.

Pirminiai rezultatai rodo stiprig koreliacija tarp LIDT
testo rezultato tikslumo ir apSviesto bendro bandinio
ploto. Siekdami jvertinti rezultaty patikimuma, jvedéme
nauja kokybés kriterijy — Asov parametra, apibréziantj
plota, apSviesta su energija tarp 80% ir 100% maziausio
Svitinimo lygio energijos, kuriame stebima pazaida.
Rezultatai rodo, kad Aso ir defekty tankio sandauga yra
glaudziai susijusi su LIDT tikslumu (1 pav.), todél Sis
parametras galéty biiti naudojamas kaip testo
patikimumo matas nustatyto lazerinés pazaidos slenkscio
vertinime. Be to, aptarsime jvairiy LIDT paieskos
algoritmy panasumus ir skirtumus bei jy parametrus.
PraneSime taip pat bus aptariama jvairiy pazaidos
mechanizmy jtaka LIDT testy rezultatams.
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Virtualiy 1-j-1 LIDT testy rezultatai
---- D*Ac =2

Defekty tankis, defektai/mm?

D R I I Bt " ST

%85 05 10 15
Ac(80%), mm?

1 pav. 1-j-1 LIDT testo simuliacijos rezultatai
(naudojant Gauso spindulj, kurio skersmuo 200 um).
Kiekvienas taskas zymi atskirg virtualy LIDT testa, o

spalva rodo absoliuty atstumg tarp gautos LIDT ir
tikrosios ,,realios” LIDT vertés. X aSyje pavaizduota
apskaiciuotas kiekvieno testo Asov, plotas, o Y asyje —
nustatytos defekty tankio reik§més. Raudona briksniné
linija Zymi riba, kur Asov ir defekty tankio sandauga yra
lygi 2.

2.0 25

Reiksminiai ZodzZiai: Lazerinés pazaidos slenkstis,
Monte Karlo simuliacijos
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Stiklo suvirinimas ultratrumpy impulsy lazerio papliipomis

Glass welding with ultrashort laser pulse bursts
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Stiklas yra placiai naudojamas jvairiose srityse. Dél

didelio skaidrumo, cheminio inertiSkumo, aukstos
lydymosi temperatiros ir tvirtumo jis tampa
nepakei¢iama medziaga tiek technologinése, tiek

medicinos srityse [1].

Ultratrumpy impulsy lazeriy panaudojimas stikly
suvirinime pasizymi dideliu suvirintos zonos mechaniniu
stipriu ir suvirinty jung¢iy ilgaamziskumu. Skirtingai nei
tradiciniai jungimo biuidai, tokie kaip klijavimas, §i
technologija nepatiria valksnumo, dujy issiskyrimo ar
senéjimo [2]. Tokiam suvirinimo metodui nereikalingas
papildomos medziagos sluoksnis, nes astriai sufokusuoto
lazerio pluosto déka, stiklai tvirtai sujungiami perlydant
tarpsluoksnj tarp dviejy suglausty stiklo ploksteliy [2].

Nors suvirinant stiklus su optiniu kontaktu
pasiekiamas didziausias suvirinimo stipris tokio kontakto
suformavimas tarp dviejy stikly pavirsiy, ypa¢ dideliame
plote, yra sudétingas ir nepritaikytas masinei
gamybai [3, 4]. Pastaraisiais metais didelio
susidoméjimo  sulauké neoptinio kontakto stikly
suvirinimas. Sis metodas sékmingai pademonstruotas
naudojant greitaeigius galvanometrinius skenerius,
veikiancius sglyginai laisvo fokusavimo rezimu [3]. Tai
ne tik paspartina procesg, bet ir sumazina jo kaina,
kadangi pavirSiy nereikia apdoroti pagal auksc¢iausius
optinio kontakto reikalavimus. Vis délto, Siuo biidu
pasiekiamas suvirinimo stipris yra gerokai mazesnis nei
optinio kontakto atveju. Siekiant jveikti Siuos
apribojimus, pradétas taikyti paplitipy rezimas, kuris,
palyginti su vieno impulso rezimu, padidina medziagos
apdorojimo nasumag ir efektyvuma [5].

Siame darbe buvo tirtas natrio-kalcio stiklo neoptinio
kontakto suvirinimas, naudojant pikosekundinj lazerj,
veikiant] 1064 nm bangos ilgio ir MHz daznio paplitipy
rezimu. Suvirinimas buvo atlickamas skenuojant
staciakampio formos plotelius, kuriy matmenys buvo
3x0,5 mm?. Optimizuojant suvirinimo eksperimento
parametrus, vienas svarbiausiy rodikliy yra suvirinimo
stipris. Suvirinimo stipris buvo matuojamas dviem
skirtingais baidais: tempiant suvirintus stikliukus
statmena suvirinimo plokS§tumai kryptimi bei matuojama
Slyties jega (iSilgine suvirinimo plokStumai kryptimi).

Tyrimo rezultatai atskleidé netiesing priklausomybe
tarp suvirinimo stiprio ir impulsy skaiciaus paplitipoje.
Esant mazesniam subimpulsy skai¢iui, suvirinimo stipris
i§ pradziy mazéjo (<4), toliau didinant jy skaiciy, stipris
reik§mingai iSaugo, pasiekdamas maksimuma esant 13
subimpulsy paplitpoje.

Lyginant paplitipy rezima su pavieniy impulsy
suvirinimu, nustatyta, kad optimizuotas paplilipy rezimas
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pagerino statmeno tempimo stiprj (zr. 1 pav.) ir Slyties
stiprj atitinkamai 27 % ir 34 %. Sie rezultatai rodo MHz
paplitipy rezimo potencialg gerinant stiklo suvirinimo
kokybe.

16 | 100 kHz
150 mm/s

/\

Impulsy skaicius paplitipoje:
—a—
—o— 13

Suvirinimo stipris (MPa)

8 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
00 05 1.0 1.5 20 25 30 35 40 45 5.0 5.5

Lazerio galia (W)

1 pav. Suvirinimo stiprio priklausomybé nuo vidutinés
lazerio galios su 1 ir 13 impulsy paplitipoje.

Reiksminiai Zodziai: ultratrumpi lazerio impulsai,
neoptinis kontaktas, lazerinis suvirinimas, papliupa.
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Plazmoninés difrakcinés gardelés formavimas ant ITO padéklo naudojant tiesioginj lazerinj
raSyma
Formation of plasmonic diffraction grating on ITO glass using direct laser writing
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Plazmoniniy nanostrukttiry formavimas ant metalinés
dangos yra placiai nagringjamas dél pavirSiaus
hidrofobiniy savybiy, dél praktinio pritaikymo jvairiuose
jutiklivose, medicinoje bei kitose technologijose [1]. Visa
tai jmanoma dél plazmoninio rezonanso, kuris jvyksta
$viesai suzadinus ant metalinés dangos pavirSiaus
esandius elektronus. Zinoma, atsitiktiné krentanti $viesa
negali biity sugerta ir suzadinti elektrony. Sviesos fotony
judesio kiekis yra mazesnis uz plazmony ir jy sgveika
néra galima. Sis neatitikimas kompensuojamas
i§sklaidant Sviesa metalinés dangos pavirsiuje tokiu badu
padidinant jos judesio kiekj [2]. Tam tinka metalinés
dangos pavirSiuje suformuoti nanogumbeliai, kurie
veikia kaip difrakciné gardelé (1 pav.).

FITC Villius

1 pav. Formuojamy sidabro struktiiry nuotrauka
daryta su skenuojanciu elektroniniu mikroskopu

Taigi, Sio tyrimo metu siekéme suformuoti
plazmonine difrakcing gardele naudojant tiesioginj
lazerinj raSyma ant ITO stiklo padengto 50 nm storio
sidabro sluoksniu. ir atrasti sidabro dariniy masyvo
formavimo salygas (lazerio impulso energija bei
skenavimo greitj), kurias naudojant gardelé pasizymeéty
kokybiskiausiais plazmoniniais rezonansais. Rezonansy
charakteristiky analizavimui pasitelkéme P-poliarizuoty
bei S-poliarizuoty bangy atspindzio spektrus, kuriuose
atspindys tikrinamas matomos $viesos — infraraudonyjy
spinduliy daznio bangy intervale (2 pav.). Paciy
rezonansy kokybe lyginome pagal MQ faktoriaus
formule (1), kurioje jvertinamas jy gylis — 4, plotis ties
puse maksimalaus gylio - 44, rezonansg sukeliancios
bangos ilgis — Ares.

_ AresXh

MO =
Q AL x100%

)
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2 pav. Difrakcinés gardelés atspindzio spektras, kuriame
matomi plazmoniniai rezonansai, $§viesai krentant

skirtingiems kampams.

Atlikome tyrimg 2,8 — 8,4 mm/s skenavimo greicio
bei 0,4 — 0,8 nJ lazerio impulso energijos intervaluose,
i$siaiskinome, kad geriausios plazmoniniy rezonansy
charakteristikos ant ITO stiklo padengto 50 nm sidabro
sluoksniu pasireiskia formuojant difrakcing gardelg su
0,5 nJ impulso energija ir 5,6 mm/s skenavimo greiciu.
Tokios gardelés plazmoniniy rezonansy S$viesos
sugerties padidéjimas virsijo 40%, o MQ faktoriaus verté
sieké net 48,42.

Reik§miniai  ZodZiai:  Plazmoninis  rezonansas,
tiesioginis lazerinis raSymas, plazmoniné difrakciné
gardele.
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Priverstinés Briliueno sklaidos lazerio impulsy spaustuvas naudojant HT-230 skystj

HT-230 liquid based stimulated Brillouin scattering laser pulse compressor
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Didelés energijos pikosekundiniy lazeriy paklausa
sparCiai auga. Tokie lazeriai turi placias taikymo
galimybes nuo lazerinés palydovy nuotolinés detekcijos
ir lazerinés kosmetologijos iki didelio naSumo medziagy
apdirbimo. Vis délto, jprasti pikosekundiniy lazerio
impulsy generavimo metodai yra riboti. Kokybés
moduliacijos buidu generuojami sub-ns trukmés impulsai,
o mody sinchronizacija uztikrina tik maza iSvading
impulsy energija. Kita vertus, sub-ns impulsai
lazeriniame apdirbime sukelia $ilumin¢ pazaida, o maza
energija néra tinkama dideliy ploty apdirbimui. Nors
didelés energijos pikosekundiniai impulsai gaunami
naudojant brangesnius spinduoliy—stiprintuvy (MOPA,
angl. master-oscillator power amplifier) sistemas, tokiu
atveju daznai nukencia iSvadinio pluosto kokybé. Todél
mazos savikainos, didelés energijos pikosekundiniy
lazeriy kiirimas, uztikrinant auksta pluosto kokybe, vis
dar kelia nemazai i$§tkiy.

Alternatyva = impulsy spiida taikant priversting
Briliueno sklaida (SBS, angl. stimulated Brillouin
scattering), naudojant palyginti nebrangius pasyvios
kokybés moduliacijos nanosekundinius lazerius. SBS
bangos fronto apgrazos veidrodis leidzia pagerinti
pluosto  kokybe, kompensuojant bangos fronto
iSkraipymus, kuriuos sukelia optiniai elementai pluosto
sklidimo ir stiprinimo metu.

Ankstesniuose tyrimuose SBS-aktyviose terpése
impulsai buvo suspausti iki ~70 ps anglies tetrachloride
(CCly) [1] ir iki ~90 ps perfluoroktane (CsFis) [2]. Siame
darbe panaudotas HT-230 skystis, pasizymintis itin
trumpu akustiniy fonony gyvavimo laiku [3] ir aukStu
optinés pazaidos slenkséiu. Tyrimo tikslas = iStirti
jvairias ,,savaiminio uzkrato (angl. self-seeded) SBS-
spaustuvy konfigiiracijas su HT-230 skysc¢iu, naudojant
nanosekundinj kokybés moduliacijos lazeri. Buvo
tiriamos SBS-spaustuvy schemos naudojant skirtingo
zidinio nuotolio fokusuojancius lesius, siekiant nustatyti
optimalias veikimo salygas. Pasiekta maksimali impulsy
spiida iki ~60 ps trukmés.

Eksperimente naudota keturiy lékiy stiprintuvo
schema. Uzkrato Saltinis kompaktiskas pasyvios kokybés
moduliacijos Nd:YAG lazeris (UAB ,,0S Lasers®),
generuojantis 1064 nm bangos ilgio, 2 mJ energijos,
~1,1 ns trukmés impulsus 10 Hz dazniu. Impulsai buvo
stiprinami Soninio diodinio kaupinimo Nd:YAG kristalo
stiprintuve iki ~10 mJ. SBS-spiida vyko 35 cm ilgio

kiuvetéje, pripildytoje nanofiltru iSvalytu HT-230
skysciu.

Atspindzio energijos matavimai parodé, kad
didziausias SBS atspindzio koeficientas (~57%)

pasiektas naudojant f= 225 mm I¢§j. Taciau trumpiausia
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SBS Stokso impulso trukmé (~60 ps) gauta su
/=250 mm leSiu prie ~7 mJ jvadinés energijos (1 pav.),
nors Siuo atveju atspindzio koeficientas sieké tik ~37%.
Atsizvelgiant | tai, kad tyrime prioritetas buvo SBS
laikinés spiidos optimizavimas, tolimesniems
bandymams pasirinktas /=250 mm lesis ir 7 mJ jvadiné
impulso energija.

1.0 — S

ivadinis impulsas,
T, 890 ps
impulsas po SBS

spudos, T, =~65ps

i
W

Intensyvumas

0.0
-2 -1 0 1 2

Impulso trukmé [ns]

1 pav. [vadinis ir Stokso impulsai optimaliomis
SBS-spiidos salygomis, T, — impulso trukmé
pusaukstyje.

Parodyta, kad ,,savaiminio uzkrato“ SBS metodas
leidzia sumazinti slenksti, pasinaudojant Stokso
komponentu atspindétame pluoste, taip pat pagerinti
energijos stabilumg, sumazinti laikinj nestabilumg (angl.
Jitter) ir pasiekti trumpesnius impulsus [1,2]. Todél SBS-
spaustuvas, integruotas su keturiy lékiy stiprintuvu, gali
biti kompaktiskas ir efektyvus sprendimas didelés
energijos pikosekundiniams impulsams generuoti.

Suspausti didelés energijos pikosekundiniai impulsai
su puikia pluosto kokybe gali buti pritaikyti lazerinéje
dermatologijoje, ypac Salinant tatuiruotes, taip pat didelio
nasumo funkciniy medziagy gamybai, naudojant
interferencing abliacija.

SBS-spida, priverstiné Briliueno sklaida, anglies
tetrachloridas, perfluoroktanas.
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Optimizuoto optinio fazés poslinkio UV veidrodziai sudaryti i§ standartiniy ir
nanostruktirizuoty sluoksniy
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Vis labiau augant apdorojamos informacijos kiekiui bei
did¢jant jslaptintos informacijos poreikiui atsiranda ir
naujy technologijy, gebanciy efektyviai apdoroti didelj
informacijos srauta, reikmé. Taip pat pasaulyje vykstant
ne vienam kariniam konfliktui, didéjant piniginiy
perlaidy, dokumenty bei vykstant konfidencialios
asmeninés informacijos skaitmenizacijai vis svarbesnis ir
aktualesnis tampa efektyvus informacijos kodavimas ir
Sifravimas. Dél §iy priezasCiy ne viena tyrimy grupé tiria
kvantines aplikacijas ir jy potencialg informacijai
apdoroti ir koduoti. Pastaraisiais metais kvantiniai
kompiuteriai ir kvantiné komunikacija susilaukia
didziulio susidomg¢jimo tiek i§ mokslininky, tiek i§
pramonés ir paéiy valstybiy [1,2]. Siose technologijose
naudojamos lazerinés sistemos, veikiancios
ultravioletiniame  (UV) ir regimajame (VIS)
optiniams komponentams, nes pasiekti zema sklaida,
gera spektrinj atsaka ir uztikrinti komponenty
ilgaamziskuma UV regione sudétinga. Be to, net
atsitiktiniai  iSsklaidytos Sviesos ar nekoherentiniai
fotonai daro jtaka kvantinei biisenai, todél kvantiniy
kompiuteriy lazerinéms sistemoms butini i$skirtinai
auksStomis specifikacijomis ir stabilumu pasizymintys
optiniai komponentai.

Kvantinéms sistemoms reikia keleto vienu metu
naudojamy skirtingy bangos ilgiy, todél kiekvienas i$ jy
turi bati nukreipiamas ir valdomas naudojant atitinkama
optinj kelig. Paprastai tokiose sistemose optinis kelias yra
sudarytas i§ veidrodziy, leSiy, poliarizatoriy, faziniy
ploksteliy ir dichroiniy veidrodziy. Kiekvienas optinis
komponentas spindulio kelyje sukelia sugerties ir
sklaidos nuostolius, fazés pokytj, pluosto formos
iSkraipymus ir kt. Kadangi kvantinése sistemose
naudojama daugybé skirtingy optiniy komponenty, net ir
maziau tyrinéti optiniai parametrai, pavyzdziui optinés
fazés poslinkio kontrolé, turi didelés jtakos galutiniam
sistemos naSumui. Matydami $iy sistemy potencialg ir vis
didéjant] susidoméjimg mokslininkai pradéjo ieskoti
budy, kaip patobulinti optinés fazés poslinkio kontrole,
spektrinj atsakg ir pailginti UV komponenty veikimo
laikg. Klasikiniai optiniy komponenty gamybos metodai
turi ribojimy (daugiausia dél fundamentiniy dangy
dengimo technologijos principy ir naudojamy medziagy
savybiy) ir negeba pasiekti pakankamai aukSty jau
minéty parametry verciy.

Nauji dangy garinimo metodai ir galimos medziagos
(pavyzdziui  metamedziagos ar  nanostruktiiros)
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tyrinéjamos siekiant iSgauti aplikacijoms reikalingas
vertes. Viena i§ potenciala turin¢iy technologijy
patenkinti reikiama specifikacijy poreikj struktiiriniy
dangy formavimas garinant kampu — GLAD metodika.
Kity mokslininky darbai parodé, jog struktiirinés dangos
geba pasiekti geresn¢ lazering pazaidg (LIDT) ir
sumazinti sklaidg UV bangos ilgiuose. Miisy simuliacijos
ir teoriniai modeliai parodé, jog kombinuojant
jonapluosCio dulkinimo (IBS) ir garinimo kampu
(GLAD) technologijas, galima pasiekti kvantinéms
technologijoms reikalingas optinés fazés poslinkio vertes
[3].Siame darbe jvertinome UV veidrodziy gamybos
metodika naudojant IBS ir GLAD dengimo technologijas.
Atlikome simuliacija ir teorinj dangos dizaing
veidrodziams, optimizuotiems 399nm bei 369nm
veikiantiems 45 laipsniy spinduliuotés kritimo kampu.
Sie bangos ilgiai buvo pasirinkti siekiant suformuoti
veidrodj skirta Yb" jony kvantinéms sistemoms. Dangos
optinis  dizainas buvo sumodeliuotas naudojant
OptiLayer programing jranga. Siame dizaine kaip Zemo
lazio rodiklio medziaga buvo naudojamas GLAD
nanustruktiirizuotas SiO», o kaip auksto luzio rodiklio
medziagos buvo pasirinkti HfO, bei Ta;Os. Jvertinome
skirtingus galimus dizainus ir pasirinkome labiausiai
optimaly.35nm,50nm,70nm ir 100nm nanostruktiirizuoto
silicio monosluoksniai buvo uzgarinti naudojant GLAD
metodika. Monosluoksniy pralaidumo koeficientas buvo
iSmatuotas 0°, 8°, 30° ir 45° kampais. Taip pat atlikti
elipsometriniai matavimai ir sudarytas modelis.
Elipsometrinis modelis ir matavimai patvirtino, jog liizio
rodiklis struktiiros virSutingje ir apatinéje dalyje skiriasi,
todél j tai reikia atsizvelgti dangos garinimo metu.
Dangos struktiiros taip pat buvo vertintos atlickant
skenuojancio elektrony mikroskopo (SEM) nuotraukas.
Siame darbe yra aptariamas teorinis veidrodziy dangos
modelis, galimos gamybos strategijos ir potencialus
optinio fazés poslinkio vertés pagerinimas. Taip pat
vertinamos ir su $iuo metu rinkoje esanciais sprendimais
lyginamos miisy dangos dizaino pasiekiamos vertés.
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GaAsBi puslaidininkiniy emiteriy epitaksija ir prietaisy dizaino optimizavimas
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Artimosios infraraudonosios (NIR) spinduliuotés
sritis yra itin placiai taikoma daugelyje sri¢iy, tokiy kaip
komunikacija, jvairiy aplinkos bei Zzmogaus gyvybiniy
rodikliy steb¢jimui. Vienas tokiy pavyzdziy yra
pulsoksimetrai, kuriuose deguonies koncentracija
jvertinama standartiskai naudojant raudong (660 nm) ir
NIR (940 nm) plataus spektro $viestukus [1]. Nors §i
technologija placiai taikoma, siilomi patobulinimai
parenkant kity bangos ilgiy emiterius. Naudojant du
emiterius, veikian¢ius NIR spektrinéje srityje, yra
iSvengiama papildomos kalibracijos ir netikslumy,
susijusiy su prasiskverbimo gyliy skirtumais. Be to,
siauro spektro emiteriai, tokie kaip lazeriniai diodai gali
uztikrinti dar didesnj tikslumg [2]. Viena i§ galimy
kombinacijy yra 800 nm ir 1100 nm emiteriai, turintys
beveik identiska prasiskverbimo gylj.

800 nm emisija lengvai pasiekiama naudojant
klasikinius AlAs ir GaAs junginius, tac¢iau 1100 nm sritis
reikalauja sudétingesniy, medziagy inZinerijos strategijy.
Dazniausiai naudojami InGaAs junginiai néra optimalds,
nes ant GaAs auginamose kvantinése strukttrose 1100
nm emisijai reikalingas In kiekis sukelia gardelés
nesutapimo dislokacijas. Sie defektai maZina prietaisy
nasuma ir gamybos iSeiga, nes ne visas puslaidininkinés
plokstelés plotas gali biiti panaudojamas gamybai.

GaAsBi gali biiti naudojamas kaip alternatyvus
junginys minétam spektriniam ruozui. Bi jterpimas j
GaAs gardelg itin sparciai sumazina draustinés juostos
tarpg (iki 88 meV/%Bi) [3]. Tai leidzia pasiekti emisija
ties 1100 nm jvedant salyginai maza Bi kiekj ir iSvengti
gardelés nesutapimo dislokacijy. Be to, GaAsBi pagrindu
pagaminti prietaisai pasizymi mazu emisijos spektro
jautrumu temperattiros pokyciams ir gali veikti kambario
temperatiiroje be papildomo ausinimo [4]. Taip pat,
svarbu pastebéti, kad jvedant vir§ 10.5 % Bi apribojamas
vienas i§ pagrindiniy Ozé rekombinacijos kanaly [5].
Bitent Saldymas ir Ozé rekombinacija riboja dabartiniy
NIR emiteriy energinj naSuma, todél GaAsBi galéty biiti
itin svarbi aktyviosios terpés alternatyva NIR emiteriy
rinkos plétrai.

Platesnj GaAsBi panaudojima riboja itin jautrus, bei
komplikuotas puslaidininkio auginimas molekuliniy
pluosteliy epitaksijos (MBE) metodu. Didelis V grupés
elementy As ir Bi dydziy skirtumas apsunkina Bi
jterpima, todél reikalingos nestandartinés auginimo
salygos. Pirmiausia, svarbu uztikrinti Zemg auginimo
temperatiira, nes Bi jterpimas aukstesnéje nei 440 °C
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temperatiiroje nejmanomas. Taip pat, biitina riboti As
srauta, kad As ir Ga srauty santykis biity artimas vienetui.
Esant Sioms sglygoms stebimas geriausias Bi
jkomponavimo efektyvumas [6].

Siame darbe pristatomos lazeriniy diody (LD) ir
$viestuky (LED) struktiiros uzaugintos MBE metodu.
Struktiiros buvo tiriamos elektroliuminescencijos,
atominiy jégy mikroskopijos metodais. Staciakampiy
GaAsBi kvantiniy duobiy pagrindu pagaminti prietaisai
pademonstravo centrines emisijos linijas nuo 1000 iki
1142 nm kambario temperatiiroje, ta¢iau LD jveikinimo
srovés impulsiniame kaupinimo rezime (50 ns, 1 kHz)
vir§ijo 2 A, o smailiné galia nesieké 10 mW.

Lazeriy parametrai buvo pagerinti pasitelkiant
barjerus su paraboliniais potencialo profiliais, kurie
padidina kravininky pagavima, taip pat atlikus padéklo
ploninimo  procediiras. Apjungus abi strategijas,
jveikinimo srové sumazéjo net iki 10 karty, o galia iSaugo
apie 14 karty. Temperatiiriniai tyrimai atskleidé prietaisy
emisijos spektro stabilumg ir jrod¢é LD veikimag
aukstesnés nei 40 °C temperatiiros aplinkoje. Dalis
pagaminty emiteriy buvo uzauginti apverstu dizainu (p-
tipo kontaktas apacioje) ant nukeliamojo AlAs sluoksnio.
Tokios puslaidininkinés struktiiros reikalingos padéklo
nukélimui ir integracijai ant Si platformy. Stebéta emisija
i§ tokiy struktiiry ir pasitarnavo kaip perspektyvios
technologijos jgyvendinamumo jrodymas.

Reik§miniai ZodzZiai: Epitaksija, lazeriniai diodai,
Sviestukai, daugybinés kvantinés duobés, GaAsBi.
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Auganti energijos paklausa ir ekologiniai isStkiai
skatina diegti technologijas, kurios mazina pastaty
energijos suvartojima. Viena perspektyviausiy krypciy —
elektrochrominiai ,,iSmanieji langai“, kuriy optinés
savybés gali buti valdomos elektriniu signalu. Keiciant
itampa, galima reguliuoti UV ir IR $viesos spinduliuotés
patekima j patalpas.

Naudojant lazeriu aktyvuoto pavirSiaus metalo
nusodinimo technologija (angl. SSAIL), buvo sukurta
skaidriy mikrostruktiiriniy metaliniy elektrody gamybos
metodika ant stiklo [1]. Tokie elektrodai gali tapti
alternatyva daznai naudojamiems ITO elektrodams, kurie
yra branglis ir kenksmingi aplinkai. Siame tyrime
aptariama elektrody formavimo eiga ir lyginami jvairis
ju dizainai [2]. Ivertinus femtosekundiniy ir
pikosekundiniy lazerio impulsy trukmés jtaka, nustatyta,
kad pikosekundiniai impulsai yra tinkamesni platesniy
(~31 um) ir aukstesniy (~2 pm) elektrody gamybai, o
femtosekundiniai impulsai — siauresniy (~8 pm) ir
zemesniy (~1 um) elektrody formavimui.
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1 pav. Skaidriy mikromastelio elektrody tipai ant stiklo: a) tinklelis,
pagamintas naudojant 515 nm bangos ilgj, 1 ps impulsus, 10 kHz daznj,
5 mm/s greitj, ~10 wJ energija; b) linijos, pagamintos naudojant 515 nm
bangos ilgj, 340 fs impulsus, 50 kHz daznj, 10 mm/s greitj, 2,5 pJ
energija.

Siame tyrime taip pat nagrinéjamos WOs; dangos,
nusodintos magnetroniniu dulkinimu ant pakreipty
optiniy padékly, kuriy kampai siekia 10°, 20° ir 40°.
Padéklo pakreipimas nusodinimo metu lemia unikaliy,
anizotropiniy  mikrostruktiiry  susidaryma, kurios
reikSmingai  pagerina  jony  transportavima |
elektrochroming danga. D¢l to pasiekiamas spartesnis
perjungimo greitis ir didesnis spalvos keitimo
efektyvumas — pagrindinés elektrochrominiy dangy
savybés. Buvo istirti pralaidumo ir atspindzio spektrai:
méginiy su skaidriais elektrodais, suformuotais SSAIL
metodu, ir méginiy, sudaryty tik i§ elektrochromines
WO:; dangos. Nustatyta, kad bandiniai be SSAIL
elektrody (tik WOs) pasizyméjo didesniu Sviesos
pralaidumu (68-92 %), budingu Siai medziagai. Bandiniy
su SSAIL elektrodais pralaidumo reik§més sieké nuo
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54 % iki 74 %, bendras pralaidumas buvo mazesnis dél
papildomo Sviesos sklaidos, kurj sukelia SSAIL
elektrody mikrostruktiira. Didinant optinio padéklo
pakrypimo kampa, spektrai tapo lygesni.

WO, su SSAIL elektrodais
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2 pav. WOs dangy pralaidumo spektrai su elektrodais
(a) ir be elektrody (b) pralaidumo ir atspindzio spektrai.

Reiksminiai  zZodZiai:  elektrochrominiai  langai,
iSmanieji langai, lazerinis nusodinimas, magnetroninis
dulkinimas.
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Padrikyjy spieciy iSirimo laikas arba maseés
praradimo sparta yra esminiai parametrai nustatant
bendras Galaktikos disko ir sferoido ZvaigZdiniy
populiaciju stebimas savybes. Tam yra naudojamos
gravitacinés saveikos modeliavimo programos, tokios
kaip NBody6 [1]. Taciau spieCiaus dinaminés
evoliucijos laiko skale néra tiesiogiai susijusi su jo
Zvaigzdziy chemine evoliucijq ir priklauso nuo aplinkos
faktoriy, tokiy kaip Galaktikos gravitacinio potencialo
kitimai.

Tam, kad kuo vienareikSmiskiau suriSti spieciaus
ZvaigZdinés populiacijos amZiy su jo dinaminio
evoliucijos amZiumi mes pasitelkiame daugiaspalve
Vilniaus fotometriné sistema ir Gaia DR3 astrometrinius
duomenys. Tyrimui buvo atrinkti keli jauni padrikieji
spieCiai, esantys 0.7 — 2 kpc atstumu nuo Saulés ir Siuo
metu laikomi izoliuotais (t. y. nedalyvaujantys artimoje
saveikoje su molekuliniy debesy kompleksais ar kitais
spieciais). 2023 — 2025 m. buvo atlikti juy stebéjimai
naudojant  Vatikano astronominés observatorijos
(VATT) ir Moléty astronominés observatorijos (31/51
cm Maksutovo sistemos) teleskopus.

Atlikus kiekvienos srities Zvaigzdziy klasifikacijq ir
naudojant astrometrinius duomenys buvo nustatyti
tikétiniausi  spieCiaus nariai, jy bendras amzius,
metalingumas ir ekstinkcija. Vieno iS tirty spieciy nariy
pasiskirstymai yra pavaizduoti Pav 1 ir 2.
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Zvaigzdés, atrinktos Siame darbe, raudonai — pateikti [2].
Juodais rémeliais pazyméti VATT stebéjimy laukai.
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2 pav. NGC 744 ryskio-paralakso (kairéje) ir ryskio-
spalvos (deSinéje) diagramos. Objekty Zyméjimas
atitinka pav.1. DeSinéje papildomai pavaizduotos
Padova-Trieste grupés [3] teorinés izochronos,
atitinkancios nustatytiems spieCiaus parametrams.

Gauti pasiskirstymai buvo palyginti su maZos mases
padrikyjy spiec¢iy modeliais, apskaiciuotais naudojant
NBody6 programa.

Reiksminiai ZodZiai: ZvaigZdzZiy spieciai, Galaktika
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Paprasti sarySiai sudétingose AGN tékmeése: M-o sarysio atsiradimas realistiSkuose galaktiky
centriniuose telkiniuose

Simple relations from complex AGN outflows: how the M-o relation emerges in a realistic
galactic bulges
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Jau porag deSimtmeciy zinomas tvirtas empirinis sarysis
tarp supermasyviy juodyjy skyliy (SMBH) galaktiky
centruose masiy ir galaktiky centrinio telkinio greiciy
dispersijos ver¢iy vadinamas M-o sary$iu. Tipiskai $is
sarySis interpretuojamas, kaip aktyviyjy galaktiky
branduoliy (AGN) sukuriamo griZztamojo ryS$io
regulivojamo SMBH maitinimo pasekmé. Tvirta
pagrindg Siai interpretacijai suteikia analitiné sferinio
AGN véjo teorija  sukurta [1]. Sie salyginai paprasti
modeliai pademonstravo, kad greitas (apie 0.1c) AGN
véjas, veikdamas taip vadinamu judesio kiekio varymo
rézimu, nupucia SMBH maitinanc¢ias dujas SMBH
pasiekus tam tikra kriting masg, artimg stebimam M-o
sarySiui.  Visgi Sis modelis apraSantis bendras AGN ir
tekmiy savybes reikalauja itin griezty idealizuoty
prielaidy: sferinio ir tolygaus dujy pasiskirstymo ar
efektyvaus smiiginés bangos vésimo ir neapaaiskina kaip
formuojasi stebimos didelio masto (iki keliy kiloparseky)
tékmés, kurioms reikalingas energijos varymo rezimas.
Detaliam 8$iy aplink SMBH vykstanciy procesy
paaiskinimui bitini detalesni ir realistiskesni 3d
hidrodinaminiai modeliai.

Siame darbe nagrinéjama AGN kuriamy tékmiy raida
sferiniuose galaktiky centriniuose telkiniuose atsisakius
dujy tolygumo prielaidos. Modeliuose naudojamas dujy
vésimo receptas bei greitas ir stabilus SMBH véjo
injekcijos metodas windGrid [2]. Skirtingose sferiniy
telkiniy realizacijose izoliuojamas skirtingo SMBH
$viesio poveikis aplinkinéms dujoms. Kiekvienoje
modelio realizacijoje pastovus $viesis tarp 0 ir 2.5 Lgqq
(Leaa = 1.26x10* erg/s) palaikomas 1 min. m.
Stochastiniai efektai jvertinti perskai¢iuojant realizacijas
4 Kkartus su skirtingais pradiniais turbulencijos greicio
laukais ir pradiniais daleliy pasiskirstymais.

Nustatéme, jog zemesni nei kritiniai Sviesiai, artimi
Eddington’o S$viesiui, nesustabdo juodosios skylés
maitinimo. Tuo tarpu didesnis Sviesis lemia ne tik SMBH
maitinimo sustabdyma, bet ir tankiy vésiy dujy nupiitima.
Nustatéme, jog tankiems dujy gumulams véjas perduoda
judesio kiekj, tuo tarpu retos ir karStos dujos, varomos
véjo energijos, formuoja didzigsias tékmes. Tai parodo,
jog realistiSkuose, turbulentiSkuose ir netolygiuose,
galaktiky centriniuose telkiniuose stebimi judesio kiekio
ir energijos varymo rezimy pozymiai gali buti kuriami
tuo paciu metu to paties AGN epizodo, SMBH véjui
skirtingai paveikiant skirtingas dujy fazes.
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1 pav. SMBH per ¢ = 0,25; 0,5; 0,75 ir 1 mln. m. praryta
masé (atitinkamai raudona, mélyna, zalia ir violetiné
spalvos), priklausomai nuo pasirinkto AGN $viesio.
Paklaidy Tsai rodo variacijg tarp stochastiSkai skirtingy
modelio realizacijy. I$tisinés linijos rodo SMBH masés
pricaugj,  akretuojant  Eddington’o  sparta  su
spinduliavimo efektyvumu 5 = 0,1; uzspalvintas plotas
rodo prieaugi # varijuojant tarp 0,057 ir 0,42. Pilka
briik$niné linija zymi deSimties daleliy masg.

Reiksminiai Zodziai: Supermasyvios juodosios skylés,
aktyvieji galaktiky branduoliai, galaktiky tékmés
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Ar kosmologiniai modeliai atkuria stebimas galaktines tékmes?

Do cosmological simulations reproduce observed galactic outflows?
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Galaktiky centruose aptinkamos juodosios skylés
(BH) auga epizodiskai, vykstant intensyviai dujy
akrecijai. Sie intensyvios akrecijos epizodai j BH yra
vadinami aktyviu galaktikos branduoliu (AGN) [1].
Turimi AGN stebéjimy duomenys suteikia empiring
atrama skaitmeniniy Visatos struktiiros raidos modeliy
vystymui, o pastarieji suteikia galimybe analizuoti 3D
dujy kinematika bei evoliucija, taip pat suteikia didesnes
aktyviy galaktiky imtis statistinei analizei. Tyrimai rodo,
kad AGN varomos tékmés reikSmingai veikia
tarpzvaigzdine terpe bei reguliuoja zvaigzdédarg. Norint
suprasti pagrindinius tékmiy varymo mechanizmus, yra
bitina jvertinti, kaip pacios galaktikos savybés, tokios
kaip zvaigzdédaros sparta (SFR), galaktikos zvaigzdiné
mas¢ (M,) ir AGN 3§viesis (Lagn) siejasi su
pagrindinémis galaktiniy tékmiy savybémis. Siame
tyrime ypatingas démesys skiriamas tékmés masés
pernados spartos M analizei.

Darbe yra analizuojami skaitmeninio didelio masto
modelio IlustrisTNG50 modelio duomenys, gauti
naudojant judancios gardelés koda AREPO [2].
Modelyje aktyvios galaktikos bei jose besiformuojancios
tekmés yra identifikuojamos keliais zingsniais:
pirmiausia, naudojantis TNG50 grupiy katalogais, kur
atskiros dalelés jau yra suskirstytos j didesnius objektus
pasitelkiant kaimyny paieskos algoritmus, apribojama
duomeny imtis bei nustatoma realistiSka zvaigzdinés
masés riba galaktikoms, kuriy aktyvumas toliau
analizuojamas [3]. Susiaurinus tékmiy paiesky sritj toliau
analizuojama sistemos momentiné nuotrauka bei tékmiy
ieSkoma jvertinant galaktikos kinematines savybes.
Gauti modeliuvojamy tékmiy ir galaktiky parametrai bei
iSvedamos daugiamatés regresijos lygtys, aprasancios
masés pernasos spartos désningumus, leidZia rezultatus
palyginti su stebéjimy duomenimis [4].

Markovo grandinés Monte-Karlo metodu nustatomos
modeliniy duomeny masés pernaSos spartos tékméje
priklausomybés nuo pagrindiniy galaktikos parametry:

M _ SFR
log (Moyr—l) = 0,53 log (6,63 o— +
LaGN M.
+0,10 W) - 0,02 log (m) + 1,25 (1)

Kadangi masés pernasos spartos reik§mé smarkiai
priklauso nuo pasirinkto apskai¢iavimo metodo,
papildomai tikrinama, ar stebimy priklausomybiy sklaida
galima atkurti prie modeliniy duomeny pridéjus sintetinj
gausinj triuk§ma. Rezultatai rodo, kad pridéjus triuk§Sma
sklaida abiejose aSyse tampa panasi j steb&jimy, taCiau
stebimam désningumui atkurti reikalingos paklaidy
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vertés yra didesnés nei cituojama stebéjimy darbuose [4].

Bendresni palyginimai rodo, kad TNG50 modelyje
yra labai mazai auk$tu AGN Sviesiu pasizyminéiy
galaktiky, atkuriamos tékmés yra maziau energingos ir
létesnés. Taip pat, modelyje atkuriamas reikSmiy
intervalas yra siauresnis lyginant su stebéjimais, kai
vertinami visi tiriami galaktikos parametrai: Lygy, SFR
ir M,.
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1 pav. Masés pernasos spartos tekméje priklausomybé
nuo AGN S$viesio vietinés Visatos galaktikoms. Mélyni
taskai zymi atsitiktinai atrinktas 45 modeliuojamas
galaktikas, raudoni kvadratai — Fluetsch et al. (2019)
darbe pristatyti 45 tékmiy matavimai, pilki taskai —
visos TNG50 modelyje aptikty aktyviy galaktiky vertés.
Vertikali punktyriné linija Zymi TNG50 modeliu
atkuriamo AGN S$viesio ribg, o mélynas ir raudonas
kryziai — paklaidy ribos, atitinkamai modeliuojamoms
bei stebimoms galaktikoms.

Reiksminiai zodziai: aktyvus galaktikos branduolys,
aktyvi galaktika, galaktinés tékmés, galaktiky evoliucija.
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Pauksciy Tako vidiniy vijy atSakas naudojant Zvaigzdziy chemine sudétj

Revealing the Inner Spiral Arms of the Milky Way through Stellar Chemistry
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The spiral structure of the Milky Way has been widely
characterized through stellar density, kinematics, and gas
distribution. Chemical abundances, especially in the inner
regions, offer a complementary and still underexplored
window into its formation and evolution [1].

Recent studies based on Gaia DR3 and APOGEE have
highlighted the role of chemical cartography in revealing
spiral arms and azimuthal inhomogeneities [2-4].
Building on these works, we use chemical abundance data
from the Gaia-ESO Survey [5][6] to investigate the
metallicity ([Fe/H]) and [Mg/Fe] distributions across the
inner disc.

By constructing spatial maps of [Fe/H], [Mg/H], and
[Mg/Fe], we identify abundance patterns consistent with
the Scutum and Sagittarius spiral arms (Fig. 1). We also
detect a spur feature in the [Mg/H] plane connecting these
arms, together with substructures in the vertical direction.
The alignment of these features with chemical evolution
models [7] strengthens the link between spiral arm
transits and both azimuthal and radial abundance
variations.

Our results demonstrate for the first time, that Galactic
inner spiral arms can be robustly traced using stellar
chemical abundances, providing a new perspective on the
structure and evolution of the Milky Way.

Key words: abundances, Galactic disk, spiral arms
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Fig 1. Distribution of the GES sample in the XY and XZ
planes, colour-coded by metallicity excess.

155


mailto:carlos.viscasillas@ff.vu.lt

Grunto bandiniy beta spinduliuotés tyrimas SBT-13 detektoriumi

Investigation of Beta Radiation of Soil Samples Using the SBT-13 Detector
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Beta spinduliuote galima istirti beta daleliy (elektrony
ir pozitrony) spektrometru ir/ar skaitikliu. Matuojant betg
spinduliuote prireikia jvertinti keleta svarbiy faktoriy,
lemianciy tokio matavimo tiksluma. Turint mintyje, jog
beta dalelés emisija i§ grunto bandinio - tikimybinis
procesas, o grunte esantis radionuklidas (taskinis
spinduliavimo Saltinis) gali iSspinduliuoti beta dalele bet
kuria kryptimi, erdviniu QQ = 4n kampu, tiksliausiai
spindulivotés  intensyvuma  iSmatuoty  sferinis
detektorius, 1§ visy pusiy gaubiantis spinduliuotés Saltinj.
Taciau patikimiausi ir populiariausi beta detektoriai
gaminami ploksti, kuriais radionuklido beta spinduliuoté
gali biiti uzregistruota tik kiek mazesniu nei /2 erdviniu
kampu, ir tik tuo atveju, jei radionuklidas priglaustas prie
pat detektoriaus korpuso pavirSiaus (zZérucio plokstelés),
kurios kitoje puséje imontuotas katodas ir anodas beta
daleliy registravimui. Tad iSkyla klausimas kaip
eksperimentiskai iSmatuoti ar jvertinti koks skaicius beta
daleliy nepasieké detektoriaus anodo ar katodo, dél to,
kad: (i) iSspinduliuvotos nepalankiu kampu, (ii)
radionuklidai, spinduliuojantys beta daleles, lokalizuoti
pernelyg toli nuo detektoriaus pavirSiaus, (iii) beta
spinduliuoté i$skaidyta kitais beta daleliy Saltiniais ir ar
terpés (oro), supancios Saltinj, molekulémis.

Sio darbo tikslas - istirti beta detektoriaus SBT-13
jautrio priklausomybe nuo grunto bandinio formos, jo
masés (ar bandinio laikiklyje uzimamo tiirio) [1] ir
lokacijos atzvilgiu detektoriaus. Eksperimentiskai tirti
bandiniai buvo surinkti Baltijos pajiiryje, Juodkrantés
priekrantés zonoje, uzliejamoje juros bangomis ir ant
smélio kopos virSaus, kasmet abu bandinius paimant
iSilgai linijos, orientuotos statmenai kranto linijai.
Tyrimams naudoto beta detektoriaus SBT-13 jautris
(gamintojo duomenimis) siekia 100—140 imp/s, foninis
triuk§mas — 0,6 imp/s, o efektyvumas — 45 %.

Siekiant sumazinti bandiniu sugerty vandens gary
itaka matavimy rezultatams, kiekvienas i§ grunto
bandiniy ~15 minuéiy kaitintas ore, esant 40-50 °C

registravimo jrangoje, kaip parodyta 1 pav.
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Beta aktyvumo tyrimy, kuriy kiekvieno trukmé ~30
min., rezultatai, parodyti 2 pav., leidzia daryti iSvada, jog
registruojamy beta impulsy skaiciy lemia tiriamojo
bandinio mas¢, storis ir jo pavirSiaus atstumas iki anodo
A (1 pav.).
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2 pav. Baltijos jiiros pakrantés smélio bandinio beta
radioaktyvumo priklausomybé nuo jo atstumo iki detektoriaus
anodo bei storio.

Eksperimentiskai iSmatuoty kreiviy eigos
priklausomybe didéjant atstumui iki detektoriaus I-oje
srityje (2 pav.) lemia erdvinio kampo, kuriuo
iSspinduliuvotos  dalelés gali pasiekti detektoriy,
mazeéjimas ir vis dar mazi daleliy energijos nuostoliai dél
ju saveikos su oro molekulémis. II-oje (plato) srityje eiga
lemia erdvinio kampo didéjimas spinduliuotei i$
radionuklidy, esanciy bandinio konteinerio kraStuose ir
kartu vis stipréjanti beta daleliy sklaida oro molekulémis,
o Ill-oje srityje radioaktyvumo mazéjima lemia beta
daleliy sklaida oro molekulémis.

Tyrimais nustatyta, jog radionuklidy koncentracija
bangomis uzliejamame smélyje (priekrantés smélyje)
vir§ija jy koncentracija smélio kopos virSuje. Tai
paaiskinta jiiros vandenyje esanciy radionuklidy pernasa
i priekrantés smélj ir jy ,,pagavimu‘ smélio granulémis.
Bangos atneStam vandeniui sunkiantis pro smélj,
vandenyje esantys radionuklidai prikimba prie smélio
granuliy. Tad beta detektoriumi tiriant priekrantés smélio
beta aktyvumg galima nustatyti Baltijos jiiroje buvusios
ir/ar esamos vandens tar$os radionuklidais lygj.

Reiksminiai Zodziai: beta spinduliuoté, beta detektorius,
grunto  medziagos  jonizuojancios  spinduliuotés
aktyvumas.
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14C iSmetimy j atmosferg i$§ Ignalinos AE vertinimas, panaudojant valandinius radioanglies
matavimus paZemés ore prie IAE

Evaluation of “C emissions to the atmosphere from the Ignalina Nuclear Power Plant based
on hourly radiocarbon measurements in near-ground air near the INPP
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Radioaktyvioji anglis '*C natiraliai gaminasi
atmosferoje dél saveiky su kosmine spinduliuote, taciau
zmogaus veikla taip pat gali keisti natiiraly radioanglies
fong atmosferoje, tick sumazindama jos koncentracija
ore (pvz. Suess efektas dél iskastinio kuro deginimo) tiek
ir ja padidindama (pvz. branduolinio ginklo bandymai
atmosferoje ar atominiy elektriniy eksploatacija).

2025 m. birzelio mén. 5 d. surengtos ekspedicijos
metu uzfiksuotas lokalus radioanglies koncentracijos ore
padidéjimas pavéjinéje puséje pusiasalyje Salia Ignalinos
atominés elektrinés (IAE). Surinkus i§ atmosferos CO;
dujy bandinj, jame iSmatavus '#C  aktyvumo
koncentracija bei palygimus ja su foninémis vertémis
(nejtakotomis atominés elektrinés) ir pasitelkus iSmetimy
sklaidos i§ AE kamino modeliavimo priemones
(HYSPLIT modelj), buvo jvertinta kokie 4C srautai vis
dar iSmetami j atmosfera i§ dabar jau nebeveikiancios
IAE.

Valandiniai radioanglies méginiai (**CO) i§ pazemio
oro buvo surinkti keturiose vietovése N1-N4 (zr. 1 pav.),
esan¢iose pusiasalyje 0,7 -2 km atstumu nuo IAE,
burbuliuojant atmosferos org per NaOH tirpalg 1 valanda,
esant mazdaug 20 m*/h oro srautui. Tuo metu véjas kaip
tik ptit¢é nuo IAE link matavimo tasky, o maiSymosi
atmosferoje salygos buvo palankios, kad i§ IAE kaminy
iSmesto oro Sleifas pasiekty zemés pavirSiy. Bandymy
metu buvo nustatyta, kad 5 ml 0,5 M NaOH tirpalo
pakanka absorbuoti reikiamg CO: kiekj i§ aplinkos oro
radioanglies koncentracijos matavimams.

Lat = 55,6190 Log = 26.5524

1 pav. I3 Ignalinos AE i$mesto | atrﬁosferé e
matavimy ore vietovés N1-N4 bei HYSPLIT
sumodeliuota $iy iSléky sklaida 2025-06-05 datai.
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14C aktyvumo koncentracijy matavimai buvo atlikti
Greitintuvo masiy spektrometrijos laboratorijoje, Fiziniy
ir technologijos moksly centre Vilniuje. Pries atliekant
radioanglies matavimus, méginiai buvo grafitizuoti.
Grafitizacijai panaudota automatizuota sistema (AGE-3,
Ionplus AG). Radioanglies koncentracijos matavimams
naudotas vienpakopis greitintuvinis masiy spektrometras
(SSAMS, NEC, JAV) [1].

ISmatuoti radioanglies aktyvumo koncentracijos
tirtose vietovése NI1-N4 pateikti 1 lenteléje kaip
modernios anglies procentas (pMC) [2]. Nustatyta foniné
14C koncentracija atmosferos ore prie§véjinéje puséje nuo
IAE (nejtakotoje IAE iSmetimy) buvo 99,7 pMC. Todél,
IAE iSmetimy lemtos virSfoninés vertés gautos i§
matavimy vietovése rezultaty atémus $ig foning vertg (Zr.
1 lentele).

1 lentelé. N1-N4 vietovése prie IAE i$matuotos '*C
aktyvumo koncentracijos ir jy vir§foninés vertés.
Bandinio  Atstumas Ismatuota

paémimo  nuo IAE, koncentracija, I/irsf onne

vieta km pMC verte, pMC
N1 0,7 101,30 1,6
N2 1 101,26 1,56
N3 1,5 100,84 1,14
N4 2 100,55 0,85

Matavimai byloja, kad tolstant nuo IAE nuo 0,7 km
iki 2 km atstumu '“C vir§foniné koncentracija ore tolygiai
mazéja nuo 1,6 iki 0,85 pMC. Sie rezultatai gerai dera su
HYSPLIT programa jvertinta i§léky skiedimosi nuo
6,6-10"1%1ki 3,2-10'm proporcija. Taikant ' = 0,00044
Bg/(m? pMC) konvertavimo i§ pMC | radioanglies tiirinj
aktyvumg Bq/m?® ore koeficientg [2], galima nustatyti,
kad Ignalinos AE vis dar iSmeta apie 1,2-10"1°Bq *C per
metus. Tai yra mazdaug dviem eilémis maziau, negu ji
iSmesdavo eksploatacijos metu [2].

ReikSminiai Zod%iai: "*C, aktyvumo koncentracijos
ore matavimai, Ignalinos AE, iSmetimai j atmosferq.
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Organiniy aerozoliy izotopinés kompozicijos tyrimas siekiant nustatyti fotocheminiy senéjimo
reakciju poveiki

Evaluating the potential of the isotopic composition of organic aerosols to determine the effect
of photochemical aging reactions
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Organic aerosols constitute the largest portion of the
atmospheric nonrefractory aerosol mass, exerting
significant impacts on climate, air quality, and human
health [1-5]. The chemical transformation of organic
aerosols during atmospheric aging remains a key
uncertainty in climate research, particularly for biomass-
derived emissions. Biomass burning aerosols undergo
complex reactions that alter both their volatility and
isotopic composition, yet the relationship between these
changes remains underexplored. This study investigates
the potential of carbon isotopic composition (8'*C) as a
tracer for photochemical aging processes. Aerosol
samples from the combustion of eight different biomass
fuels were collected. A high-flow sampler (DIGITEL
DH-77) with a pre-separator was employed to collect
biomass-burning organic aerosols (BBOA) from smoke,
which were captured on Whatman QM-A pure quartz
fiber filters.

Aging experiments were conducted in custom
laboratory setups under either UV irradiation (308 nm) in
an inert N: atmosphere or exposure to OH radicals
generated via H202 photolysis, without UV exposure.
The UV aging setup employed a UV LED (ThorLabs
M310L1) directed at a glass sample holder with two
plateaus, where the upper plateau was fully exposed to

the UV beam and the lower plateau was partially shielded.

For OH radical aging, radicals were produced in a
dedicated reaction chamber via H.O. photolysis and
transported to the sample chamber using a N2 carrier flow
(15-25 mL/min). OH radical production was verified by
the discoloration of methylene blue test filters placed in
the chamber.
In both cases, the aging process was carried out for
24 hours under nitrogen atmosphere. 6'3C values of
carbonaceous fractions, thermally desorbed in three
temperature steps, were measured using a thermal-optical
analyzer coupled to an isotope ratio mass spectrometer.
UV-aged samples exhibited consistent *C depletion
relative to unaged samples, with a clear pattern across all
fractions. In contrast, OH-aged samples showed no
significant isotopic shift. These results identify UV
photolysis as the primary driver of isotopic alteration in
combustion aerosols, suggesting that UV-induced
processes may play a dominant role in atmospheric
aerosol aging.
Our findings demonstrate that 3'*C is a sensitive
proxy for detecting UV-driven photolytic transformations
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in biomass-derived organic aerosols and suggest that
photolysis may play a dominant role in their atmospheric
aging compared to oxidation by OH radicals. This
approach offers a promising pathway for linking
laboratory-based aging experiments to ambient aerosol
isotopic  signatures, with implications for source
apportionment and climate impact assessments.

Key words: aerosol, biomass burning, photochemical
aging, isotopic composition.
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Plastic, first developed as phenol-formaldehyde resin, has become one of the most widespread
materials in modern society. Although initially intended to simplify daily life and provide a durable
alternative to natural resources, today plastic poses a significant threat not only to the environment but
also to human health [1]. In the past decades, the rapid growth of synthetic polymer production in various
industries has led to a considerable rise in microplastic pollution, including in the air we breathe. These
microscopic particles, usually smaller than 5 millimeters, originate from different sources. Primary
microplastics are intentionally manufactured, for example, microbeads used in cosmetics and cleaning
products, while secondary microplastics are generated through the fragmentation of larger plastic objects.
Recent studies have shown that indoor environments may accumulate even higher concentrations of
microplastics than outdoor air [2], which is especially concerning given that people spend nearly 90 % of
their time indoors [3]. Some studies suggest that an average person in a weekk consumes enough
microplastic equivalent to a credit card [4].

The aim of this research is to investigate the occurrence of microplastic particles in the air inside
Lithuanian schools, with attention to their size, color, shape, and chemical composition. Such data are
essential for a deeper understanding of indoor air quality and for assessing the potential risks posed by
microplastic exposure to children and school staff.

For this study, indoor air samples were collected by teachers using 5.5 cm paper filters placed in
classrooms for one week. In the laboratory, the filters were rinsed with distilled, pre-filtered water to
prevent contamination. The samples then underwent chemical treatment and density separation to isolate
microplastic particles. Afterwards, they were transferred onto fiberglass filters for optical characterization
and onto aluminum dioxide filters for chemical identification using Fourier-transform infrared (FTIR)
spectroscopy. This combined methodology ensures better detection of microplastics and helps to build a
clearer picture of their presence in school environments.

Acknowledgment: We would like to thank the schools, teachers who helped to collect data on
indoor microplastic particles in Lithuanian school’s premises
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PavirSiaus sustiprintos Ramano spektroskopijos taikymas smegeny skys¢io bandiniy tyrimui

Vilniaus universitetas, chemingés fizikos institutas, Vilnius, Lietuva
2Vilniaus universitetas, duomeny mokslo ir skaitmeniniy technologijy institutas, Lietuva
3Dresdeno Technikos Universitetas, klinikinio jutikliy taikymo ir stebésenos institutas, Dresdenas, Vokietija
sonata.adomaviciute@ff.vu.It

Ramano ir PavirSiaus sustiprintos Ramano sklaidos
(angl. Surface Enhanced Raman Scattering - SERS)
spektroskopija tampa vis svarbesniu analitiniu jrankiu
biomedicinos srityje. SERS spektroskopija pasizymi
iSskirtiniu jautrumu ir gebgjimu aptikti itin maZas
molekuliy koncentracijas — net iki 107 mol/l. Sis
metodas leidzia atlikti biologiniy skysCiy ir audiniy
analiz¢ [1], identifikuoti patologinius pokycius [2] bei
aptikti pédsakinius draudziamy medziagy kiekius [3],
tokius kaip narkotinés ar dopingo medziagos.
Siuolaikinéje praktikoje SERS spektroskopija taikoma ne
tik diagnostikai, bet ir molekuliniy Zymeny paieskai,
prisidedant prie ankstyvo ligy nustatymo ir
personalizuotos medicinos plétros.

Siame tyrime SERS metodas buvo taikytas stuburo
smegeny skys¢io méginiy analizei, siekiant lengviau ir
greiciau identifikuoti spektrinius poky¢ius, susijusius su
infekcinémis ir uzdegiminémis ligomis. Méginiai buvo
imami Dresdeno Technikos Universitete i§ 18 pacienty,
atlickama jy biocheminé analizé ir ruoSiami bandiniai
tolimesniems spektriniams tyrimams. SERS ir Ramano
spektrams registruoti naudotas MonoVista CRS+
difrakcinis Ramano mikroskopas su zadinan¢iu 785 nm
bangos ilgio lazeriu, 3 mW galia, 10x (0.3 NA)
objektyvu. Stuburo smegeny skys¢io méginiai buvo
nudZiovinti ir registruojami jy Ramano sklaidos spektrai,
o SERS eksperimentams naudoti iSdziovinti biologiniai
meéginiai, ant kuriy uzlasinama 5 pL sidabro nanodaleliy
koloido. IS kiekvieno méginio laselio buvo surinkta apie
1000 spektry. Surinkti spektriniai duomenys buvo
analizuojami taikant statistinius metodus.

Spektry analizé atskleidé pastebimus skirtumus tarp
pacienty, sirgusiy meningitu bei Miliarine tuberkulioze
stuburo skyséio bandiniy ir pacienty, turéjusiy uzdegima
bei fiziologines patologijas (1 pav. (A)). DidZiausi
spektriniai skirtumai matomi 1 pav. apatiniame spektre
priklauso  meningokokiniu  meningitu  serganc¢iam
pacientui, kurio biocheminiai tyrimai pasizyméjo kur kas
didesniu lgsteliy, eritrocity ir baltymy kiekiu lyginant su
kitais pacientais. Intensyviausios spektrinés juostos
matomos ties: 653, 724, 1002 cm™' gali biiti priskiriamos
adenino, karbamido molekuliy virpesiams.
Meningokokiniu meningitu sergancio paciento SERS
spektre matoma intensyvi juosta ties 1362 cm™.

Duomeny analizéje naudotas Autoencoder tipo
masininio mokymosi algoritmas, kuris padéjo
identifikuoti informatyviausias spektrines juostas. Sis
metodas leidzia sumazinti duomeny apimtj, iSsaugant
svarbiausig informacija, ir palengvina tolimesn¢ analizg.
Pastebéta, kad net to paties paciento bandiniai gali turéti
iSsiskiriancius spektrus, kas gali buti susije su biologine

160

jvairove ar SERS metodo selektyvumu adsorbuotoms
molekuléms.

Duomeny analizé atskleidé koreliacijas tarp
spektriniy juosty intensyvumo ir stuburo smegeny
skysC¢io biologiniy parametry, tokiy kaip baltymuy,
laktato, albumino kiekis (i.S. ir i.L.) ir bendras lasteliy
skai€ius (pav. 1 (B)). Imunoglobuliny (IgM, IgG, IgA),
monocity skaiCiaus pastebétos tiek teigiamos, tiek
neigiamos Pearson koreliacijos, kai tam tikry parametry
didéjimas atitinka spektriniy juosty intensyvumo
poky¢ius. Stipri koreliacija matoma nuo r > 0.7. Sis
tyrimas parodé, kad SERS technologija, derinama su
koreliacine analize ir pazangiais duomeny apdorojimo
metodais, gali atverti naujas galimybes biologiniy
parametry interpretacijai ir diagnostikai.
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Ramano poslinkis, cn’

1 pav. (A) Suvidurkinti skirtingy pacienty stuburo
smegeny skys¢io SERS spektrai. Raudona spalva
zymimi pacienty, turin¢iy meningitg, spektrai (apatinis
spektras — meningokokinis meningitas); juoda —
Miliaring tuberkuliozg; mélyna spalva zymimos kitos
patologijos. (B) Pearson koreliacijos tarp spektriniy
juosty intensyvumo ir biocheminiy parametry.

Reiksminiai Zodziai: SERS, spinal fluid, biofluid,
diagnostics.
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Greityjuy neutrony silpimo 3D spausdintuose ABS kompozituose tyrimas

Investigation of Fast Neutron Attenuation in 3D Printed ABS Composites
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Cyclotrons are essential in nuclear medicine for the
production of short-lived positron-emitting radionuclides
such as '®F, '""C, and '*O. During irradiation, cyclotron
targets are exposed to high-energy proton beams, which
generate intense secondary radiation, particularly fast
neutrons [1]. Shielding of the target assembly is therefore
a critical aspect of cyclotron operation: it must not only
reduce occupational exposure and limit the activation of
nearby components, but also moderate and slow down
neutrons, capture them efficiently, and attenuate the
gamma rays released in the process. Conventional
materials such as concrete or lead provide effective
protection, however their weight, toxicity, and lack of
adaptability highlight the need for innovative
alternatives.

In this study, 3D printed polymer composites were
developed and investigated as candidate materials for
cyclotron target shielding. Acrylonitrile butadiene
styrene (ABS) was selected as the base matrix due to its
good printability, mechanical stability, and relatively
high hydrogen content, which contributes to the
moderation of the fast neutrons. To enhance shielding
performance, ABS was reinforced with low-Z fillers
(B4C, BN) for neutron moderation and capture, and high-
Z filler Bi20s) for photon attenuation.

Composite filaments were fabricated using a 3DEVO
Filament Maker Precision 350 extruder, producing
filaments with a diameter of 1.75 mm, suitable for fused
deposition modeling. Test samples were then printed on
a Zortrax M300 3D printer with 100% infill, each having
typical dimensions of 20 x 20 X 5 mm.

Neutron attenuation experiments were performed at
the Center for Physical Sciences and Technology
(FTMC) using a Pu—Be source with a total emission rate
of 4.5x107 n/s. Samples were irradiated in the central
channel, where the neutron flux reached approximately
6.8x10* n/cm?/s. Transmission was measured using
Gafchromic films, and attenuation was calculated as:

A=1-1

Iy

)

where /j is the film response and [ is the film response
with a sample in the same place.

Neutron transmission measurements showed that
composites containing boron-based fillers achieved the
highest attenuation. For example, ABS with 10 wt% BN
and 5 wt% B4C reduced neutron transmission by ~25%
and ~22%, respectively, outperforming high-Z
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composites such as Bi-Os, which reached only ~15-16%
attenuation even at 40—-50 wt% loading.

These results confirm that low-Z absorbers such as
BN and B4C, which are highly efficient due to their large
neutron capture cross-sections are dominating in neutron
shielding performance. In contrast, high-Z fillers interact
weakly with neutrons, reflecting their primary role in
photon shielding rather than neutron attenuation. The
contribution of ABS itself, with attenuation of around 7%
was limited to fast neutron moderation through hydrogen,
which alone was insufficient to secure significant
protection.

The study demonstrates that 3D printed ABS-based
composites reinforced with boron-containing fillers
provide superior fast neutron attenuation compared with
high-Z composites or unmodified ABS. These findings
underline the critical role of low-Z absorbers such as BN
and B4C in neutron shielding and support their potential
application in the design of lightweight, lead-free
shielding materials for cyclotron target assemblies in
nuclear medicine. The next stage of this work will focus
on the development and evaluation of layered, sandwich-
like configurations to identify optimal combinations of
neutron- and photon-sensitive fillers for mixed radiation
environments.

Keywords: Cyclotron target shielding, neutron

attenuation, 3D printing, polymer composites.

Literatira

[1] R. Tursinah, S. Permana, Z. Su’ud, A. Maulana, A.K. Rivai, M.
Santoso, P. Sukmabuana, N. Nurhuda, H. Suryanto, W. Wahyudi,
K. Kusdiana, D. Prakoso, M.F. Ramadhani, and Bunawas, Nucl.
Instrum. Methods Phys. Res. A 1079, 168882 (2025).



Doksorubicinu ir indocianino Zaliuoju pakrauty dendrimery pasiskirstymo organizme ir
fototoksiSkumo tyrimas peliy naviky modelyje

Biodistribution and phototoxicity effect of doxorubicin and indocyanine green-loaded
dendrimers in tumor-bearing mice
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Cancer remains a global problem with 9.7 million
deaths in 2020 [1]. These statistics emphasize the urgent
need for innovative treatment strategies that can expand
standard options such as chemotherapy, radiotherapy, or
offer new ones. One promising area in this regard is
nanomedicine, which can offer innovative cancer
treatment and diagnostic tools. Nanoparticles have
certain advantages, including the ability to improve the
solubility of drugs, prolong their circulation time in the
bloodstream, reduce unwanted toxic effects on healthy
tissues etc. However, many nanoparticles require
complex chemical synthesis, limiting their clinical
translation [2].

Among nanoparticle platforms, dendrimers represent
a promising alternative due to their relatively simple
synthesis. These are highly branched (tree-like),
symmetrical polymer structures with many functional
groups on their surface. This structure enables high drug-
loading capacity and facile surface modifications for
tailored  therapeutic  applications.  Furthermore,
dendrimers can be engineered with stimuli-responsive
properties, allowing selective drug release in response to
specific triggers such as near-infrared (NIR) light, which
penetrates deeper into tissues compared to visible light.
Due to these properties, dendrimers are considered a
highly promising nanomedicine platform in oncology
[3].

The aim of our study was to investigate the
biodistribution of dendrimer nanoclusters (DNCs) loaded
with doxorubicin (DOX) and indocyanine green (ICG) in
C57BL/6 mouse tissues and to assess the phototoxic
effects induced by NIR irradiation. Thermal-sensitive
DNCs containing polyethylene glycol (PEG), ICG, and
DOX were synthesized based on a previously established
protocol and employed for controlled drug release [3].

Using the fluorescence (FL) imaging system UVP
iBox Scientia-800 we successfully detected the ICG
signal originating from DNCs. Following local injection
of DNCs-ICG-DOX-PEG 1 c¢m from the tumor site, the
ICG signal was observed to gradually increase and spread
around the tumor, reaching its peak intensity after 24
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hours. To further investigate dendrimer biodistribution in
tissues, histological preparations were made. At 24 hours
post-injection, the mouse was sacrificed, and the tumor,
liver, kidneys, and spleen were excised for analysis.
Confocal and bright-field imaging were employed to
visualize tissue structures and to detect the doxorubicin
signal in both tumor and organs. In addition, spectral
measurements confirmed the presence of doxorubicin
emission within the examined tissues, demonstrating
successful delivery of the drug to the tumor as well as
accumulation in mononuclear phagocyte system organs.

To evaluate the therapeutic effect, we next examined
NIR light-induced phototoxicity on tumor growth. At 24
hours post-injection, the tumor site was irradiated with an
808 nm laser to trigger the release of doxorubicin from
DNCs-DOX-ICG-PEG.  This  treatment showed
measurable phototoxic effect on tumor volume.

The study highlights the potential of dendrimer-based
delivery systems for combined imaging and light-
triggered chemotherapy.
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Neardomojo danty mikrojtriakimy vaizdinimo galimybiy iSplétimas: multispektrinis metodas
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Microcracks (MCs) represent a form of tooth damage,
often invisible to dentists and patients, but capable of
triggering hypersensitivity, raising caries risk, and
affecting structural integrity!%. Due to their micrometer
dimensions, irregular geometry, and subtle optical
features, MCs pose a significant diagnostic challenge’.
This study aims to examine the integration of multi-
spectral imaging techniques based on artificial
intelligence (Al) to perform a comprehensive, non-
destructive analysis of MCs in extracted human teeth.

The samples were investigated using a workflow
combining X-ray micro-computed tomography (uCT)
with complementary methods to evaluate the enamel’s
surface morphology (atomic force microscopy (AFM)),
elemental characteristics (combined scanning electron
microscopy (SEM), and energy-dispersive X-ray
spectroscopy (EDS) measurements), and optical
properties (photoluminescence (PL)); all collected
information analyzed, integrated, and interpreted by
applying Al methods (Fig. 1).
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Fig. 1. Graphical study abstract.

X-ray uCT scans provided high-resolution 3D
volumetric data, segmented with machine learning to
localize cracks. The same unsectioned teeth surfaces
were mapped using PL under 325 nm excitation (CW,
spot size = 80 um; Fig. 2). A custom-built high-
throughput AFM system in contact mode with = 50 nm
lateral resolution in the XY direction enabled
visualization of enamel prisms and interprismatic sheaths
across multiple 20x20 ym? regions.
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Fig. 2. Mapping of digital X-ray images with PL spectra
measurement points (excitation at 325 nm).

Differences in prism orientation were observed in
areas surrounding MCs, helping to characterize local
enamel deformation and early delamination patterns.
SEM-EDS analysis of AFM-scanned areas revealed
localized calcium-to-phosphorus ratio deviations and
more carbon along crack lines. PL spectra showed
emission shifts and intensity variations in cracked versus
intact enamel, linked to defect-related states and local
changes in crystal structure. The combined dataset
reveals distinct morphological, chemical, and optical
contrasts between cracked and sound enamel regions.

These findings demonstrate the power of multi-
spectral, non-destructive imaging to identify clinically
relevant features across different spatial scales. This
work contributes to the development of a human-verified
digital teeth atlas and lays the foundation for Al-
enhanced diagnostic systems in preventive dentistry.

Keywords: 3D imaging, artificial intelligence,
enamel damage, machine learning, spectroscopy.
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Jégos spektrometrijos taikymas tiriant mikrogravitacijos poveikj audiniy modeliams

Force spectroscopy of microtissues for direct probing of microgravity effects
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Lasteliy mechanobiologija yra tarpdisciplininé mokslo
sritis, kuri orientuojasi j tyrimus skirtus suprasti, kaip
mechaninés jégos veikia lasteliy elgseng, struktiirg ir
funkcijas. Lastelés aplinkos mechaniniy savybiy ir paciy
chondrocity viskoelastiniy savybiy silpnéjimas matomas
artrito pazeistoje kremzIléje ir senéjimo metu [1].

Su vis didéjanciais likesciais tyrinéti kosmosa ir pasiekti
gretimas saulés sistemos planetas yra svarbu suprasti
tokiy ekspedicijy rizikas. Vienas i§ labiausiai jau¢iamy
efekty ekspedicijy metu yra mikrogravitacija, dél kurios
dingsta apkrova kiinui. Sumazéjus mechaninei apkrovai
prasideda kauly demineralizacija, atsiranda kremzlés
pazeidimai, raumeny atrofija, ir t.t [2]. Tam, kad ateityje
buty galima iSvengti rimty sveikatos sutrikimy ilgose
kosmoso ekspedicijose svarbu suprasti, koks yra
mikrogravitacijos poveikio audiniams mechanizmas.
Atominés jégos mikroskopas (AJM) yra vienas i
pagrindiniy jrankiy naudojamy mechaniniy savybiy
matavimams, gali iSmatuoti jvairius medziagy ar lgsteliy
mechaninius parametrus mikro ir nanoskaléje. Kadangi
sgnario kremzlés struktiira, mechaniniu poziiiriu, yra gan
sudétinga, jos standumas makro skaléje gali kisti tarp 0,1-
2MPa, mikro skaléje 40 — 70 kPa [3], o paéiy chondrocity
standumas siekia vos kelis kPa. Mechaniniy parametry
pokyciai normalios ir simuliuotos mikrogravitacijos
salygomis gali suteikti jzvalgy apie tai, kaip lastelés
reaguoja j tokias ekstremalias salygas.

Norint tiksliai jvertinti kremzlés mikromechaninius
parametrus pirmiausia buvo atlikti AJM matavimo
protokolo optimizavimo darbai naudojant 0,1-100 kPa
PAAm hidrogeliy etaloninius bandinius (pav. 1), kurie
parodé naudojamo matavimo protokolo tiksluma.
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pav 1. ISmatuoto ir deklaruoto Jungo modulio santykis.

Mikrogravitacijai simuliuoti buvo sukonstruotas 3D
klinostatas. Sio prietaiso veikimas pagrjstas tuo bandinio
orientacija erdvéje nuolatos kei¢iama aplink dvi aSis.
Klinostato sukimosi ciklas buvo charakterizuotas atlikus
kompiuterines simuliacijas ir apskaiciavus sukamo
bandinio orientacijos kryptinguma priklausomai nuo asiy
individualaus sukimosi greicio (pav 2.).
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pav 2. Bandinio sukimosi frajektorija esant skirintgiems
asiy skukimo greiciams.

Zmogaus riebalinio audinio kamieniniy lasteliy (hAdSC)
diferenciacios j chondrocitus metu atlikti mechaniniy
parametry matavimai parodé reikSmingus pokycius
lasteliy standume lyginant su hAdSC pries$ diferenciacijg
ir Salia auginta hAdSC kontroline grupe,. Matavimai
buvo atlickami AJM kvazistatiniame ir dinaminiame
rézime. Kvazistatiniu réZimu buvo matuojamos jégos-
atstumo kreivés i§ kuriy apskaiCiuotas lasteliy Jungo
modulis. Matavimai dinaminiame rézime buvo
naudojami nustatant Iasteliy viskolelastines savybes. Sie
matavimai atskleidzia lasteliy mechaninj fenotipa
skirtinguose diferenciacijos etapuose. Tiksliis lgstelés
mechaninio fenotipo matavimai gali biiti naudojami
sprendziant apie biseng formuojant audiniy modelius.

Reiksminiai zodziai: mechanobiologija, mikrogravitacija
AJIJM, hAdSC, kremzle.
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Laisvo ir inkapsuliuoto dendrimeruose doksorubicino kaupimosi tyrimai mezenchiminése
kamieninése lastelése

Investigation of Free and Dendrimer-Encapsulated Doxorubicin Accumulation in
Mesenchymal Stem Cells
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Doxorubicin  (DOX) is a widely used
chemotherapeutic drug, however, its non-specific
distribution and toxicity to healthy tissues limit its
clinical application in oncology. One strategy to address
these limitations is loading DOX into functionalised
nanocarriers such as dendrimer-based nanoclusters
(DNCs), which can increase drug stability, prolong
intracellular retention, and enable controlled drug release
when combined with indocyanine green (ICG) [1]. To
further improve selectivity and enhance delivery of
chemotherapeutics to tumours, drug-loaded DNCs can be
combined with mesenchymal stem cells (MSCs). These
cells naturally migrate toward tumour tissue, thus
enabling targeted drug delivery [2]. However, for this
strategy to be effective, it is essential to determine how
free DOX and DNCs loaded with DOX accumulate and
are retained within MSCs.

The aim of this study was to investigate free and
dendrimer-encapsulated DOX intracellular accumulation
in MSCs.

Polyamidoamine (PAMAM) DNCs loaded with ICG,
DOX, and functionalised with polyethylene glycol
(DNCs-ICG-DOX-PEG) were synthesized using a
previously established protocol [1]. DOX hydrochloride
and DNCs-ICG-DOX-PEG were diluted in cell culture
medium, either without fetal bovine serum (FBS) or
supplemented with 10% FBS. Live human skin-derived
MSCs were imaged using a Nikon Eclipse TE2000-S C1
plus laser scanning confocal microscope. To assess
intracellular localisation of DOX and the DNCs,
Hoechst 33342 and LysoTracker Green DND-26 were
used to stain nuclei and lysosomes, respectively. MSC
metabolic activity after exposure to different
concentrations of DOX and DNCs-ICG-DOX-PEG was
evaluated using the CCK-8 cell counting kit.

Our findings indicate that free DOX accumulated in
both MSC nuclei and vesicular structures (Fig. 1A), and
its localisation was not affected by the addition of FBS.
After 3 h of incubation with DNCs-ICG-DOX-PEG,
DOX fluorescence was detected mostly in vesicular
structures (Fig. 1B). However, in the presence of FBS, a
marked increase in DOX fluorescence signal within MSC
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nuclei was observed. After a 3 h incubation with DNCs-
ICG-DOX-PEG followed by 24 h of culture in fresh
medium, DOX fluorescence was observed in MSC
vesicles at significantly higher levels compared to free
DOX. In addition, no nuclear fluorescence was detected
in either the free DOX-treated or the DNC-treated cells.
Localisation analysis indicated that the fluorescence
observed in the vesicular structures after incubation with
the DNCs was due to their accumulation in lysosomes.
Finally, DNCs-ICG-DOX-PEG concentrations below
1.25 uM had minimal effect on MSC metabolic activity.

A B

20 pm

20 pm

Fig. 1. MSCs treated with 1.25 pM free DOX (A) or
DNCs-ICG-DOX-PEG (B) for 3h; A, = 488 nm.

In summary, MSCs are able to actively efflux free
DOX from their nuclei, while dendrimer-encapsulated
DOX is retained longer in the cells without affecting their
metabolic activity.

This study was supported by Research Council of
Lithuania No. S-LT-TW-17 and National Council of
Science and Technology No. NSTC 113-2923-M-A49-
006 -MY2.
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Spindulinés terapijos tikslumas esant skirtingam atsakui j gydyma

Evaluation of radiotherapy accuracy based on treatment response
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Vaizdais valdoma radioterapija (angl. image-guided
radiotherapy) padidino gydymo tiksluma, taciau naviko
atsakas dazniausiai vertinamas tik gydymo pabaigoje.
Nors kasdien atlieckami kiiginio pluosto kompiuterinés
tomografijos tomografijos — KPKT (angl. cone beam
computed tomography) vaizdai yra jprasti  verifikacijai,
jie retai naudojami i$samesnei analizei ar gydymo
efektyvumo jvertinimui. Tai ypac svarbu galvos ir kaklo
naviky atvejais, kur dazni naviko tiirio, paciento svorio ir
organy padéties  pokyciai tarp frakcijy gali bati
kliniskai reik§mingi [1, 2].

Nepaisant ~ termoplastiniy  kaukiy ir  kity
imobilizavimo priemoniy, pacienty padéties nuokrypiai
ilieka. Be to, KPKT ir planavimo KT vaizdy registracija
daznai apsunkinama dél skirtingy skenavimo salygy -
pjuviy neatitikimo, poslinkiy, pasukimy ar mastelio
iSkraipymy. Nors Sie neatitikimai daznai sunkiai
pastebimi kasdienéje praktikoje, jie gali reikSmingai
paveikti suplanuotg doze, ypac esant stipriam atsakui j
gydyma.

Sio tyrimo tikslas — jvertinti vaizdy neatitikimy jtaka
dozés nuokrypiams nuo suplanuotosios dozés, skirtingo
atsako ] spinduling terapija kontekste. Tyrimo metu buvo
analizuoti LSMUL KK Onkologijos ligoninéje, linijiniu
greitintuvu  Halcyon V3.1 gydyty dviejy pacienty,
serganciy galvos-kaklo navikais, kiekvienos procediiros
metu registruoti KPKT vaizdai. Siekiant koreguoti
erdvinius  iSkraipymus KPKT vaizduose, buvo
identifikuoti kauliniai orientyrai pagal jy Hounsfieldo
vieneto (HU) reikSmes ir suformuoti trimaciai tasky
debesys. Duomeny registracijai naudotas MATLAB
aplinkoje sukurtas algoritmas, apimantis $iuos etapus: 1)
retai iSdéstyty tasky debesies generavima; 2) iteracinio

artimiausio taSko atitikimo algoritmo taikymg; 3)
erdvinés transformacijos jgyvendinima, pritaikant
transformacijos matrica KPKT duomenims.

Pakoreguoti KPKT vaizdai buvo lyginami su

planavimo KT vaizdais, siekiant jvertinti anatominj
atitikima. Pacientui, kuriam stebétas silpnesnis atsakas j
spindulinj gydyma, koordinaciy nuokrypiy vidurkis
(standartinis nuokrypis) buvo: X (Sonine kryptimi) — 2,51
(1,49) mm, Y (aukscio kryptimi) — 2,13 (1,31) mm, Z
(i8ilgine kryptimi) — 1,92 (1,22) mm. Tuo tarpu pacientui
su stipriu atsaku j gydyma, vidutiniai nuokrypiai buvo
zymiai mazesni: X — 0,17 (0,13) mm, Y — 0,14 (0,12)
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mm, Z — 0,79 (0,99) mm. Remiantis Siais duomenimis,
apskaiCiuota dozés neatitiktis (procentais) suplanuotai
dozei (1 lentelé).

1 lentelé. Doziy neatitikimas (%) suplanuotai dozei
gydomam tiiriui (PTV) ir kritiniams organams.

Struktira | Atsakas | Min Didz. Mediana
gydyma neatitiktis neatitiktis
PTV Silpnas -3.61 1.79 -0.91
Stiprus -1.39 0.84 -0.14
Stuburo Silpnas 0.26 0.59 0.47
smegenys -
Stiprus -1,17 8.80 0.16
Seiliy Silpnas -3.62 3.51 -0.04
liaukos .
Stiprus -11.15 16.72 3.45
Stemplé Silpnas -1.75 3.00 0.46
Stiprus -12.91 12.21 -0.41
Gerklos Silpnas -1.05 1.25 0.11
Stiprus -6.95 6.87 0.16

Kritiniy organy - seiliy liauky, stemplés, stuburo
smegeny - doziy neatitikimai kai kuriais atvejais virsija
3 %., t.y. perzengg¢ leistinas radioterapijos ribas.

Tyrimas parodé, jog net minimalls pacienty padéties
pokyd¢iai gali turéti kliniskai reikSmingy poky¢iy apsvitos
dozi. Rezultatai iSrySkino poreikj detalesnei vaizdy
analizei bei KPKT duomeny integravimui, ypac¢ svarstant
adaptyvios terapijos galimybes.

Finansavima skyré Lietuvos mokslo taryba (LMTLT),
sutarties Nr. P-ITP-25-1.

Reiksminiai  Zodziai: spinduliné terapija,
paskirstymas, KPKT, naviko atsakas.
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The impact of propofol on the functional activity of vascular Cx37 channels
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Propofol is a widely utilized general anesthetic that
facilitates rapid induction and recovery of anesthesia. A
major adverse effect of propofol is the reduction in
systemic vascular resistance, which frequently results in
hypotension. This hemodynamic alteration may
precipitate cardiac arrhythmias and myocardial ischemia
due to compromised coronary perfusion and diminished
oxygen delivery. One principal mechanism underlying
propofol-induced hypotension is peripheral vasodilation.
Propofol exerts direct relaxant effects on vascular smooth
muscle and attenuates sympathetic nervous system
activity, thereby decreasing vascular tone. Consequently,
systemic vascular resistance declines, leading to a fall in
arterial blood pressure. Currently, there is no consistently
effective clinical intervention to fully mitigate propofol-
induced hypotension, and alternative strategies are often
insufficient.

The cardiovascular side effects of propofol may
involve multiple molecular targets. Previous studies have
demonstrated that propofol can modulate intercellular
communication via gap junction (GJ) channels composed
of connexin 43 (Cx43). Nevertheless, the comprehensive
effects of propofol on other vascular connexins remain
poorly characterized. Cx45, Cx43, Cx40, and Cx37 are
all known to form GJ channels in the vascular system,
contributing to vasodilation, synchronization of vascular
tone, and the pathogenesis of various vascular disorders,
including hypertension and atherosclerosis.

The present study aimed to elucidate the effects of
propofol on cardiovascular connexins. To this end, we
examined the impact of propofol on GJ channels formed
by Cx45, Cx43, Cx40, and Cx37, which were
exogenously expressed in human cervical epithelial
adenocarcinoma (HeLa) cells. Junctional conductance
was assessed using the double whole-cell patch-clamp
technique. Our results indicated that Cx40 and Cx43
channels exhibited comparable sensitivity to propofol,
whereas Cx45 channels responded only at substantially
higher drug concentrations. Notably, Cx37 demonstrated
the highest susceptibility, displaying significant
sensitivity even at low propofol concentrations. Based on
these findings, we hypothesized that Cx37 may play a
central role in propofol-induced hypotension.
Physiologically, Cx37 mediates the transmission of
vasodilatory signals, thereby contributing to reductions
in vascular resistance. Knockout models have
demonstrated that the absence of Cx37 alters vascular

167

responsiveness to diverse stimuli, resulting in endothelial
dysfunction. Consequently, we focused on elucidating
the mechanistic basis of propofol action on Cx37.

Previous reports have suggested that propofol
modulates Cx43 GJ channels via activation of protein
kinase C (PKC), leading to phosphorylation of Cx43 and
reduced intercellular coupling. To determine whether a
similar pathway mediates propofol effects on Cx37, we
employed the kinase inhibitor GF109203X. Low
concentrations of GF109203X selectively inhibit PKC,
whereas higher concentrations inhibit both PKC and
protein kinase A (PKA). Neither concentration abrogated
propofol-induced inhibition of Cx37 channels, indicating
that neither PKC nor PKA mediates this effect. To further
investigate the underlying mechanism, channel gating
experiments were performed using a -90 mV, 45 s ramp
protocol. These studies revealed minimal differences
between control and propofol conditions, suggesting that
propofol mechanism of action is independent of gating
alterations. However, further studies are needed to
investigate the mechanism of propofol's effect on Cx37.

Key words: connexin, hypotension, propofol, kinases,
action mechanism.
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Cervical cancer investigation using non-linear microscopy and statistical analysis methods

Elena Osteikaité'?, Martynas Riauka?, Viktoras Mazeika?, Mykolas Ma¢iulis'2, Edvardas Zurauskas?, Virginijus
Barzda®*
Vilniaus universitetas, Fizikos fakultetas, Saulétekio al. 9, 10222, Vilnius
2Lazeriniy tyrimy centras, Saulétekio al. 10, 10223, Vilnius
3Valstybinis patologijos centras, Vilniaus universiteto ligoninés Santaros klinikos filialas, P. Baublio g. 5, 08406, Vilnius
“Department of Physics, University of Toronto, 60 St George St, Toronto
elena.osteikaite@ff.vu.It

Netiesinés mikroskopijos metodai gali  biti
potencialiai naudingi véziniy susirgimy diagnostikoje
dél selektyvaus vaizdinimo galimybés. Antrosios
harmonikos generacija (SHG) leidzia stebéti lasteles
supanc¢iame audinyje esant] kolagena, o treciosios
harmonikos generacija (THG) lasteliy membranas,
matomas dél lizio rodiklio pokyéio. Sio tyrimo metu,
naudojant poliarimetring netiesing mikroskopija, buvo
vaizdinti penki gimdos kaklelio vézio méginiai. Gauti
rezultatai buvo analizuoti su dvigubos Stokso-Miulerio
poliarimetrijos (DSMP), tekstiirinés analizés ir
principiniy komponenty analizés (PCA) metodais.

Tyrimo metu méginiai yra suzadinami skirtingos
poliarizacijos  lazerinés  spinduliuotés  impulsais.
Generuojamo kolageno SHG atsako poliarizaciné biisena
yra nustatoma naudojat poliarizaciniy  biiseny
analizatoriy. Gauti duomenys yra naudojami DSMP
metodu apskaiCiuojant kolageno molekuliy
ultrastruktiirinius parametrus, pvz.: C-santykj (nusako
molekuliy orientacija atsizvelgiant | vaizdo plokStuma,
susijes su molekuliy poliSkumu [1]) ir R-santykis (nusako
kolageno dipoliy orientacija fibriliy atzvilgiu [2]).
Tyrimo eigoje sugeneruojami $iy ir kity poliarimetriniy
parametry ver¢iy zemélapiai leidzia jvertinti parametry
ver¢iy kitimg lyginant skirtingas méginio vietas (1 pav.).

St LN
1 pav. Zmogaus gimdos kaklelio endometrioidinés
karcinomos netiesinés mikroskopijos vaizdai. Nuo
vir§aus ] apac¢ig: SHG, THG, dvifotonés suzadinimo
fluorescencijos vaizdai, C-santykio ir R-santykio verciy
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zemeélapiai.

Gauti zemélapiai toliau yra analizuojami naudojant
tekstiring analizg, kurios metu yra apskaiciuojami
poliarimetriniai-tekstiiriniai parametrai. Tokiu badu
galima vaizdiSkai jvertinti audinio parametry bei
struktiiros poky¢ius.

Gauti duomenys taip pat yra analizuojami naudojant
Kruskal-Wallis statistinj testg ir PCA metoda. Statistinio
testo metu yra i$skiriami statistiskai reik§minga skirtumag
tarp vézio paveikty ir nepaveikty ploty parodantys
poliarimetriniai-teksttiriniai parametrai. Siems
parametrais yra pritaikomas PCA metodas, kuris
sugeneruoja principinius komponentus — poliarimetriniy-

tekstiiriniy ~ parametry  kombinacijos,  geriausiai
apibiidinanéios veZzinio audinio skirtumus.
bukle o
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2 pav. Vézio paveikty ir sveiky audiniy principiniy
komponenty verciy variacija.

Kombinuojant netiesinés mikroskopijos, DSMP,
tekstirinés analizés ir PCA metodus, yra stebimi
kolageno struktiiros pokyciai véziniame audinyje.
Rezultatuose iSrySkéja pagrindiniai audinio skirtumus
nurodantys parametrai, pvz.: SHG signalo intensyvumas
ir R-santykis.

Reiksminiai ~ ZodZiai:  netiesiné  mikroskopija,
antrosios harmonikos generacija, treciosios harmonikos
generacija, dviguba Stokso-Miulerio poliarimetrija,
principiniy komponenty analizé.
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CdTe ir CdSe/ZnS kvantiniy taSky neigiamo poveikio vienalas¢iams dumbliams slopinimas
antioksidantais
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Kvantiniai  taskai (KT) - puslaidininkinés
nanodalelés — (nuo 3 nm iki 100 nm) sudaryti i$
branduolio ir galintys biiti padengti papildomu struktira
ir optines savybes stabilizuojan¢iu apvalkalu [1]. KT
naudingi lasteliy sistemy stebéjimui, nes pasizymi
placiais sugerties ir siaurais emisijos spektrais. Tai
leidzia tiksliai vaizdinti ir sekti jvairius dinaminius
poky¢ius lastelése, stebint jy fluorescencija skirtinguose
bangy ilgiuose [2]. Veikiant §viesa arba kitais iSoriniais
veiksniais, KT gali generuoti aktyvigsias deguonies
formas (ROS), kurios gali sukelti oksidacing pazaidos
grandine, pazeisdamos lasteliy DNR, mitochondrijas ir
membranas. Sis poveikis pasireiskia KT esant artimoje
saveikoje su lastele arba dél jy mazo dydzio patekus i
lastelés vidy. Ekosistemose labai svarbiis
fotosintetinantys vienalgs¢iai zalieji dumbliai, kurie vieni
pirmuyjy susiduria su j gamtinius vandenis patenkanciais
terSalais.  Siekiant apsaugoti lasteles nuo KT
generuojamy ROS  Zzalos, gali buti panaudoti
antioksidantai, neutralizuojantys ROS ir mazinantys
oksidacinj stresa

Sio tyrimo tikslas — jvertinti Mg-chlorofilino
(Chl, Cs4H31MgN4Na3zOs, Carl Roth, Vokietija) bei L-
askorbo riigsties, kitaip zinomos kaip vitaminas C (vit C,
Sigma-Aldrich, JAV) ijtaka CdTe-COOH (570 nm,
PlasmaChem Gmbh, Vokietija) ir CdSe/ZnS-COOH
(620 nm, Invitrogen, JAV) kvantiniy tasky sukeltiems
Scenedesmus sp. dumbliy autofluorescencijos (AF) ir
fotosintezés parametry poky¢iams. Dumbliy kultiira
auginta universaliy augaly trasy tirpale (pH 6,2, Schultz
All Purpose Water Soluble Plant Food 20-20-20, Schultz
Company, JAV), 20+1°C temperatiiroje, taikant 12 val.
dienos ir 12 val. nakties rézimo, 13 pmol fotony/m?s
intensyvumo apsvietimg dienos $viesos diodine lempa 6
W, 8000 K. Eksperimento metu matuoti dumbliy AF
spektrai ir moduliuotos amplitudés impulsy fluorimetru
(Junior PAM, Heinz Walz GmbH, Vokietija) nustatyti
fotosintezés parametrai: santykinis elektrony pernasos
greitis (ETR), antrosios fotosistemos (PSII) efektinis
fotocheminis kvantinis naSumas Y(II), reguliuojamo
nefotocheminio fluorescencijos gesinimo kvantinis
naSumas Y(NPQ) ir nereguliuojamo energijos
iSsklaidymo kvantinis naSumas Y(NO).

Atlikus matavimus bei palyginus tik antioksidantais
paveikty dumbliy AF spektrus ir fotosintezés parametrus
su dumbliy kontrolés (D) vertémis, nenustatyta, jog vieni
antioksidantai terpéje turéty neigiamos jtakos tirtiems
Scenedesmus sp. dumbliy parametrams. Abiejy tipy KT
sukélé dumbliy Y(NPQ) ir Y(II) sumazéjima, bei Y(NO)
padidéjima (1 pav.). Sis poveikis Y(NPQ) ir Y(NO) dar
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sustipréjo i 24 val. KT veikty dumbliy bandinius uznesus
L-askorbo rugsties. Y(II) parametrui vit. C jtaka buvo
nezymi.

Tiriant Mg-chlorofilino jtaka KT poveikiui,
nustatyta, kad j abiejy tipy KT paveiktus bandinius
uzneSus Chl, Y(NPQ) vertés sumazéjo, o Y(NO) tapo
aukstesnés nei dumbliy, nepaveikty KT. Sis neigiamas
poveikis ypa¢ i8ryskéja su CdTe KT. Dumbliy, paveikty
su Siais KT bei Mg-chlorofilinu, ETR vertés sumazéjo,
lyginat su vertémis, uzregistruotomis nepaveiktuose arba
tik KT paveiktuose dumbliuose. Taigi, tikétina, kad buvo
nustatytas ne antioksidacinis, bet fotosensibilizuojantis
Mg-chlorofilino poveikis Scenedesmus sp. dumbliams,
kuris tirtoje terp¢je su CdTe kvantiniais tasSkais buvo
sustiprintas.

A D+CdSe/ZnS

A D+CdTe
D+CdSe/ZnS+Chl 5mM
D+CdTe+Chl 5mM
D+CdSe/ZnS+vitC 10uM
D+CdTe+vitC 10uM
D+vitC 10uM

D

>> >

L
2
S

Y(lly
1 pav. Scenedesmus sp. dumbliy (D), 48val. veikty
kvantiniais taskais (CdTe ir CdSe/ZnS) ir 24val. — su
antioksidantais (Mg-chlorofilinu ir L-askorbo riigstimi),
kvantiniai naSumai aktininéje §viesoje.

Reik§miniai ZodzZiai: nanodalelés, antioksidantai,

dumbliai, autofluorescencija, PAM.

Literatura

[1] Nhi Le, Min Zhang, Kyoungtae Kim, Quantum Dots and Their
Interaction with Biological Systems, International Journal of Molecular
Sciences (2022)

[2] Maureen A Walling, Jennifer A Novak, Jason R E Shepard,
Quantum Dots for Live Cell and In Vivo Imaging, International Journal
of Molecular Sciences (2009)


mailto:auguste.paciukonyte@ff.stud.vu.lt
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Le%20N%22%5BAuthor%5D
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Zhang%20M%22%5BAuthor%5D
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Kim%20K%22%5BAuthor%5D
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Walling%20MA%22%5BAuthor%5D
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Novak%20JA%22%5BAuthor%5D
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=%22Shepard%20JRE%22%5BAuthor%5D

PAMAM dendrimery nanoklasteriai: sintezé, savybés ir taikymo perspektyvos fototerapijoje

PAMAM Dendrimer Nanoclusters: Synthesis, Properties and Application Prospects in
Phototherapy

Emilé Peciukaityté!?, Aléja Marija Daugélaite!, Vilius Poderys!, Vitalijus Karabanovas'*, Hsiu-Pen Lin®,
Yaw-Kuen Li’, Tung-Kung Wu>’, Ri¢ardas Rotomskis', Simona Steponkiené!
Biomedical Physics Laboratory, National Cancer Institute, Vilnius, Lithuania
2Life Sciences Center, Vilnius University, Vilnius, Lituania
3Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Vilnius, Lithuania
“Department of Chemistry and Bioengineering, Vilnius Gediminas Technical university, Vilnius, Lithuania
SCenter for Emergent Functional Matter Science, National Yang Ming Chiao Tung University, Hsin-Chu, Taiwan
®Department of Applied Chemistry, National Yang Ming Chiao Tung University, Hsin-Chu, Taiwan
"Department of Biological Science and Technology, National Yang Ming Chiao Tung University, Hsin-Chu, Taiwan
8Biophotonics Group of Laser Research Center, Vilnius University, Vilnius, Lithuania
emile.peciukaityte@nvi.lt

Targeted delivery of chemotherapeutic drugs using
nanocarriers is increasingly relevant, offering enhanced
therapeutic efficacy while reducing side effects through
controlled release triggered by external stimuli like light
or ultrasound [1]. However, stability, encapsulation
efficiency, and controlled release remain key challenges
limiting clinical application. PAMAM dendrimer
nanoclusters (DNCs) show promise due to their porous,
branched structure that allows functionalization of its
outer part by attaching various molecules or compounds,
thus conferring desired properties to the dendrimers [2].
Examples of such molecules are the chemotherapeutic
drug doxorubicin (DOX) and the dye indocyanine green
ICG).

The chemotherapeutic drug DOX is widely used for
treating various types of cancer. DOX's mechanism of
action involves intercalation and interaction with DNA,
disrupting its function and ultimately inducing apoptosis
of cancer cells. ICG is a clinically approved fluorescent
marker characterized by the most intense light absorption
in the near-infrared light region [3]. Such light absorption
by ICG creates conditions for deep tissue imaging and
labeling due to the opening of the biological optical
transparency window. Therefore, loading PAMAM
dendrimer clusters with DOX and ICG would create a
multifunctional nanosystem (Fig. 1) that combines
chemotherapy and phototherapy.

Drug encapsulated

DIAGNOSTICS

Fig.1 Principal scheme of multifunctional dendrimer-
based nanosystem.

Research objective — to synthesize and investigate the
physicochemical properties of PAMAM dendrimer
clusters loaded with doxorubicin and indocyanine green,
evaluate colloidal stability, photostability and
phototherapeutic effect in vitro.
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PAMAM dendrimer nanoclusters were loaded with
ICG and DOX through ionic interaction, and
polyethylene glycol (PEG) was subsequently covalently
attached to the nanocluster [4]. The optical properties of
DNCs-ICG-DOX-PEG clusters were measured using an
FLS920 spectrometer (Edinburgh Instruments Ltd) and a
UV-VIS spectrometer Cary 50 (Varian, Australia). The

hydrodynamic diameter of DNCs-ICG-DOX-PEG
nanoclusters was determined using a ZetaPals
(Brookhaven Inc., USA) particle size analyzer.

Photobleaching and phototherapeutic effect experiments
on human cells were performed using an 808 nm
wavelength laser.

It was determined that DNCs-ICG-DOX-PEG
nanoclusters are optically more stable and exhibit better
substance retention in the nanocluster in various
biological media, compared to nanoclusters without
PEG. Photobleaching experiments showed that upon
irradiation of the DNCs-ICG-DOX-PEG cluster with 808
nm light resulted in the decrease of ICG absorption and
an increase in DOX absorption intensity, indicating
substance release from the cluster structure. The in vitro
study with human cells showed that irradiation with an
808 nm laser decreased the metabolic activity of cells in
a dose-dependent manner.

This project has received funding from the Research
Council of Lithuania (LMTLT), agreement No S-LT-
TW-17 and National Council of Science and Technology
of Taiwan agreement No NSTC 113-2923-M-A49-006-
MY2.

Keywords: nanocarriers, dendrimers, phototherapy,
mesenchymal stem cells
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Radionuclide migration in the environment is a

complex physicochemical process that is still actively
studied. In Lithuania, as in the rest of Europe, two major
radionuclide fallout events have been identified: global
nuclear weapons testing and the 1986 Chernobyl Nuclear
Power Plant accident.
Also before 1986, the distribution of long-lived
radionuclides in soil was heterogeneous, with the highest
activities recorded in central and western parts of
Lithuania [1]. This pattern was determined by a number
of factors that promoted radionuclide accumulation on
the soil surface, especially in forests, areas with high
precipitation, and wetlands, where migration downwards
was facilitated. After the Chernobyl accident, new
contaminated areas were identified in Lithuania, ranging
in size from a few square meters to several square
kilometers. The formation of large radioactive hotspots
has been attributed to specific features of vertical air-
mass mixing [1].

Anthropogenic radionuclides such as '3’Cs and
239.240py, as well as their isotopic and activity ratios, are
widely used to address various questions related to their
transport and accumulation in  environmental
compartments [2]. Understanding the distribution of
these radionuclides in natural or semi-natural
environments makes it possible to predict potential future
contamination by artificial radionuclides. The activities
and isotopic ratios of artificial radionuclides, together
with stable-element isotopic ratios, provide valuable
information about the origin of contamination in
ecological systems [3]. Understanding how radioactive
isotopes are distributed under different environmental
and soil conditions is crucial for assessing the
consequences of nuclear power plant accidents or
potential nuclear weapon detonations.

In order to determine the origin of artificial
radionuclides deposited in soil and to identify fallout
anomalies, almost one hundred topsoil samples (0—5 cm
depth) were collected from meadow and forest areas in
Lithuania, especially in regions where radionuclide
dispersion after the 1986 Chernobyl accident was likely.
Samples were dried, weighed, and the activity of '¥’Cs
was determined using a gamma spectrometer with an
HPGe detector (Canberra, USA) with a relative
efficiency of 25 %. A sequential two-step actinide
separation procedure, involving ion exchange and
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subsequent ion chromatography, was applied. Plutonium
isotope activities were measured by alpha-particle
spectrometry (Ortec alpha spectrometer with a SILENA
gamma spectrometric system and coaxial detector) and
by isotopic mass spectrometry using a double-focusing
high-resolution inductively coupled plasma mass
spectrometer (Element 2, Thermo Fisher, USA).

The activity concentration of '*’Cs in the upper soil

layer in north-western and western Lithuania ranged
from 1 to 198 Bq kg™! (d.wt.), while in southern Lithuania
the maximum value reached 250 Bq kg!' (d.wt.). The
mean activity concentration was 39 + 21 Bq kg™ overall
(46 + 28 Bq kg'! (d.wt.) in the south and 32 = 9 Bq kg!
in the west). The activity concentration of 23¥Pu and
2391240py were two orders of magnitude lower, with
greater variability. The values ranged from below the
detection limit to 0.25 Bq kg! (d.wt.) for 3®Pu, and from
3.6 mBq kg! (d.wt.) to 1.8 Bq kg™! (d.wt.) for 23**?4%py,
The highest values were observed in southern Lithuania,
where the average 23®Pu activity was 2.2 + 1.6 mBq kg
(d.wt.)
In north-western Lithuania, the average was 32 + 2 mBq
kg!' (d.wt.), while 2**240Py activity concentration was
0.01 +0.009 Bq kg™ (d.wt.)and 0.49 + 0.40 kg™ (d.wt.),
respectively. For comparison, in eastern Lithuania the
137Cs specific activity in topsoil ranged from 0.6 to 7.0
kg (d.wt.)

An elevated 2¥Pu/?**2%Py activity ratio of up to 0.30
and a 2*'Pu/?*°Pu isotopic ratio of up to 0.26 in southern,
south-eastern, and western Lithuania indicate a
contamination source associated with the Chernobyl
nuclear accident.

Keywords: Radionuclides, '¥’Cs (Cesium-137), ?*’Pu,

290py  (Plutonium Isotopes), Isotopic Ratios, Soil
Contamination, Spatial Heterogeneity, Lithuania,
Chernobyl fallout.
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Lasteliy biofizikinés savybés yra glaudziai susijusios
su juy biisena ir funkcijomis. Viena i§ tokiy savybiy —
vidulasteliné¢ klampa (mikroklampa), daranti jtaka visy
lasteléje esanciy molekuliy difuzijos greiCiui, taip
paveikdama lasteliy metabolizmg. Mikroklampos
pokyciai lasteliy viduje stebimi vykstant jvairiems
lasteliniams procesams, pavyzdziui, piktybéjimui,
apoptozei ar mezenchiminiy kamieniniy lasteliy (MKL)
diferenciacijai [1]. MKL laikomos perspektyviu terapiniu
jrankiu, ir Siy lasteliy biofizikiniy savybiy tyrimai gali
padéti jas geriau charakterizuoti ir suprasti su MKL
susijusius biologinius procesus bei sutrikimus. Vienas i$
svarbiy MKL parametry yra jy forma, kurios pokyciai
gali turéti jtakos plazminés membranos struktiirai,
citoskeleto iSsidéstymui ir diferenciacijos potencialui.
Taciau vis dar néra aisku, kaip MKL formos pokyciai
paveikia jy Dbiofizikines savybes, tokias kaip
mikroklampa.

Mikroklampai jvertinti Siame darbe buvo taikyta
fluorescencijos  gyvavimo  trukmés  vaizdinimo
mikroskopija (FLIM) kartu su molekuliniais rotoriais —
BDP-H (1A pav) ir BODIPY-PM (1B pav.).
Klampesng¢je aplinkoje molekuliniy rotoriy
fluorescencijos gyvavimo trukmés ilgéja, o jas paversti |
klampos vertes galima taikant kalibracines kreives,
sudarytas jau Zinomos klampos tirpaluose [2-3].

Sio tyrimo tikslas — jvertinti mikroklampos poky&ius
zmogaus odos MKL, augintose ant skirtingos formos ir
dydzio adheziniy rasty. MKL geometrijos poky¢iai
sukelti naudojant polietilenglikolio hidrogelius, ant kuriy
tam tikra forma buvo imobilizuotas fibronektinas.
Suformuoti trijy formy (disko, 1aso, trikampio) ir trijy
dydziy (710 pm?, 1260 pm?, 2000 um?) adheziniai rastai.
Fluorescencijos gyvavimo trukmés matavimai gyvuose
lastelése atlikti lazeriniu konfokaliniu mikroskopu,
naudojant FLIM su laiku koreliuotos pavieniy fotony
skai¢iavimo jranga (TCSPC).

Rezultatai parodé, kad BDP-H kaupiasi MKL
lipidiniuose laSeliuose ir citozolyje, o BODIPY-PM —
MKL plazminése membranose. MKL, auganciy
monosluoksnyje ir ant skirtingos formos bei dydzio
adheziniy rasty, lipidiniy laSeliy mikroklampos vertés
statistiSkai reikSmingai nesiskyré. Tuo tarpu MKL
plazminés membranos mikroklampa kito priklausomai
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nuo lasteliy geometrijos. Taigi, MKL formos pokyciai
skirtingai veikia vidulasteliniy struktiiry mikroklampa —
plazminés membranos mikroklampa kinta priklausomai
nuo lasteliy geometrijos, tuo tarpu lipidiniy laseliy
mikroklampa islieka nepakitusi.
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BDP-H

N\

N>~

—

BODIPY - PM

1 pav. Klampos jutikliy BDP-H (A) ir BODIPY-PM (B)
strukttirinés formulés.

Reiksminiai  Zodziai: mezenchiminés kamieninés
lgstelés, molekuliniai rotoriai, FLIM, mikroklampa,
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Global climate change and the resulting increase in
aridity pose major challenges for terrestrial vegetation.
Understanding the survival strategies of plants capable of
withstanding extreme environments has therefore
become an important topic in plant biology. The desert
moss Syntrichia caninervis (S. caninervis) is one of the
most  stress-resistant  bryophytes thriving under
conditions of intense solar radiation, limited
precipitation, prolonged snow cover, and temperature
fluctuations ranging from —43°C to +44°C. Previous
research has shown that this moss is desiccation and
dehydration tolerant [1], and extremely heat
resistant [2], making S. caninervis not only a valuable
model for studying resilient photosynthetic organisms,
but also a promising candidate for applications in
agriculture under climate stress and for astrobiological
studies focused on extraterrestrial colonization [1].

S. caninervis survives dehydration by entering a state
in which metabolic and biochemical processes are
suspended, yet the plant retains the remarkable ability to
resume growth and photosynthesis within seconds to
minutes after rehydration [3—5]. The morphological and
physiological features of S. caninervis, that support its
resilience, has been mostly studied at the level of cell or
organism [1-3], but its specialized photosynthetic
machinery, capable of modulating PSI and PSII activity
according to hydration state, is still unknown. In
particular, little is known about the molecular and
membrane-level mechanisms underlying the immediate
recovery of photosynthetic activity upon rehydration,
including how the pigment—protein complexes, and
energy transfer pathways reorganize during the
dehydration-rehydration cycle.

In this work, we study the moss S. caninervis — one of
the dominant species of biological soil crusts in the
Gurbantunggut Desert in northwest China. We
investigated the dynamics of the photosynthetic
apparatus of S. caninervis using a combination of steady-
state and time-resolved fluorescence (FL) spectroscopy,
FLIM microscopy and theoretical analyses.

Spectral decomposition of streak camera data
proposes the presence of three distinct fluorescent
components whose dynamics changes between the dry
and hydrated states. The reddest component is more
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pronounced in the dehydrated state. Overall, the
behaviour of observed components is reminiscent to
LHCII aggregates. In dehydrated state, FL of PSII is
strongly  quenched, indicating suppression  of
photochemical activity. Notably, the additional spectral
signature is observed at ~600 nm (Fig. 1, left). We
speculate, that this FL, which is weaker for the
rehydrated sample, belongs to the carotenoids, as in
dehydrated sample we might observe carotenoid
aggregation. These preliminary results indicate complex
reorganization of pigment—protein complexes during
dehydration-rehydration. Further, by applying machine
learning methods we will perform the principal
component analysis of the obtained FL maps (Fig. 1,
right) to reveal the most significant features and to
elucidate the mechanisms underlying the immediate
recovery of the photosynthetic activity in S. caninervis.
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Fig. 1. FL spectra of dry and wet S. caninervis under 515 nm
excitation (left) and FL intensity map of wet sample under
532 nm excitation at room temperature (right). Pixel size is

22x22 um; 10x objective was used.
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Doksorubicino fluorescencinés savybés: laisvos formos ir dendrimerinése dalelése
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Doksorubicinas (DOX) yra placiai naudojamas
chemoterapinis vaistas, kurio veikimas yra paremtas
DNR replikacijos ir RNR sintezés nutraukimu [1]. Sis
vaistas naikina vézines lasteles, taciau patekes | sveika
audinj jj pazeidzia, taip apsunkinant gydyma. Tai galima
i$spresti pasinaudojus nanodalelémis, kurios tikslingai
pristatyty DOX i vézines lasteles.

Tyrime nagrinéjame dendrimerinius nanoklasterius
(DNC), sudarytus i§ G3 poliamidoamino (PAMAM)
dendrimery, su patalpintu DOX bei fototerminiu
pigmentu indocianino zaliuoju (ICG), galinciu padéti
atpalaiduoti DOX navike. Konfokalinés mikroskopijos
metodu iStyréme DNC pasiskirstymg lastelése, o 32
kanaly spektriniu priedu iSmatavome DOX, susikaupusio
skirtingose lasteliy vietose, fluorescencijos spektrus.
Taip pat iStyréme DOX agregacija ir spektrines savybes
jvairiose terpése.

DOX sugerties ir fluorescencijos spektrai iSmatuoti
fosfatinio buferio drusky tirpale (PBS), lasteliy
mitybingje terpéje Opti-MEM bei Opti-MEM su 10%
jaucio embriono serumo (Opti-MEM+ 10% FBS). PBS
terpéje uzfiksuotas sugerties spektro poslinkis |
ilgabange puse¢ bei fluorescencijos spektro intensyvumo
silpnéjimas rodo, kad tirpale vyksta DOX agregacija dél
didelés tirpalo joninés jégos ir tarp DOX molekuliy
veikiancios n-n sgveikos. Opti-MEM + 10% FBS terpéje
DOX agregacija yra maziausia, kadangi DOX pasizymi
sgveika su baltymais [2], kuri sustabdo agregacija.
Didéjant inkubacijos laikui, spektriniai pokyc¢iai stipréja,
o véliau pasireiskia DOX disociacija, kurios kinetika
kinta priklausomai nuo terpés.

DNC, su inkapsuliuotu DOX bei ICG, sugerties
spektre yra matomos DOX 480 nm bei ICG 780 nm
sugerties juostos, o fluorescencijos spektre DOX budinga
plati juosta su maksimumais ties 560 nm ir 595 nm, kuriy
forma ir santykinis intensyvumas priklauso nuo aplinkos.

Tiek laisvo DOX, tiek DOX patalpinto DNC
fluorescencijos spektrai buvo iSmatuoti ir i§ zmogaus
odos iSskirtose mezenchiminése kamieninése lastelése
(MKL) (1 pav.). DOX susikaupia MKL vezikulinése
struktiirose ir branduolyje, tuo tarpu DOX inkapsuliuoto
DNC fluorescencija buvo stebima tik vezikulinése
strukttirose. Po inkubacijos su DOX MKL branduoliuose
stebima fluorescencija parodo, kad DOX yra mazo
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dydzio, gali praeiti pro keliy nanometry dydzio
branduolio poras ir interkaliuoti | branduolio DNR. Tuo
tarpu DNC yra daug didesni ir negali patekti j branduolj.

Siame tyrime spektrinés analizés metodais
iSnagrinéta  DOX  agregacijos  bei  stabilumo
priklausomybé nuo koncentracijos jvairiose terpése.
Istirtos DNC, turinciy jterptas DOX ir ICG molekules,
spektrinés savybés. Konfokalinés mikroskopijos metodu
nustatyti laisvo DOX ir DOX inkapsuliuoto i DNC
akumuliacijos ir pasiskirstymo lastelése désningumai.

Tyrimas finansuotas Lietuvos mokslo tarybos (Nr. S-
LT-TW-17) ir Taivano nacionalinés mokslo ir
technologijy tarybos (Nr. NSTC 113-2923-M-A49-006-
MY?2) léSomis.

—— DNC 2024-07-01 - - - - DNC 2025-07-31—— DOX organelése

~——— DOX citozolyje - - - - DNC organelése - - - - DNC citozolyje

——DOX PBS - - DOX Opti-MEM -------- DOX Opti-MEM+10% FBS
1.4 . :

560 nm

- S
[oc] o N
1 N i

~

Normuota fluorescencija

o o o o
®

n

2
o

560 600 640
Bangos ilgis, nm
1 pav. Doksorubicino (DOX) ir nanoklasteriy (DNC)

fluorescencijos spektrai skirtingose terpése (c=4,12 uM)

520

Reiksminiai zodziai: doksorubicinas, fluorescencija,
agregacija, dendrimeriniai nanoklasteriai.
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Neutralioje vandeninéje terpéje susidariusiy TPPS4 agregaty fluorescenciniy savybiy tyrimai
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Porfirino tipo junginiai, vykdantys jvairias funkcijas,
yra placiausiai paplit¢ biologiniuose objektuose. Dél
struktliriniy ~ ypatybiy jie dalyvauja  savaiminés
agregacijos procesuose, formuojant jvairiy tipy
agregatus. Intriguojanti $iy achiraliniy supramolekuliniy
junginiy savybé yra tai, kad tirpale jie dazniausiai
sudaro J- ir H-agregaty darinius, kuriy dydis svyruoja
nuo nano- iki mikrometry [1] bei priklauso nuo aplinkos
terpés savybiy. Todél labai svarbu iSsiaiskinti kaip
agregacijos procesas priklauso nuo terpés savybiy ir
kaip tai siejasi su porfiriny fluorescencija, nes
biologiskai aktyviy pigmenty fluorescensijos matavimai
biologiniuose objektuose yra vienas i§ pagrindiniy
gyvosios gamtos ir Zmogaus organizmo optiniy tyrimo
metody.

Vienas i§ pladiausiai tyrinéjamy buvo tetraanijoninis
mezo-5,10,15,20-Tetrakis (4-sulfonatofenil) porfirinas
(TPPS4), kuris, kaip jrodyta, dél rigstéjimo ir (arba)
sgveikos su katijoninémis medziagomis sudaro
sudétingus savitvarkius erdvinius darinius - J-agregatus
[2]. Jy susidaryme dalyvauja TPPSs cviterjonai,
saveikaujantys per tarpusavio elektrostatines saveikas
[1]. Neseniai mes uzfiksavome, kad ir neutraliuose
vandeniniuose tirpaluose (pH=7), esant dideléms
koncentracijoms, kai TPPS4 cviterjonas nesiformuoja,
agregacijos procesas vyksta [3]. Didinant TPPS4
koncentracija, vyksta matomos srities sugerties juosty
persiskirstymas ir paskutiné sugerties juosta pasistumia j
raudongjg spektro puse (Pav.1). Tai parodo agregacijos
procesa, nebiidingg J-agregaty formavimuisi.

Agregacija pakei¢ia monomerinei formai biidingas
fotofizikines ir fotochemines savybes, jzvelgiamas
sugerties bei fluorescencijos spektry pokyciuose.

ISmatuota TPPS4 momomery fluorescencijos spektra
neutraliame pH sudaro dvi juostos kuriy maksimumai
yra ties 644 ir 704 nm (Pav.la) ir jo forma nepriklauso
nuo Zadinancios $viesos bangos ilgio bei yra biidinga
visai grupei porfirininio tipo molekuliy.

Tuo tarpu tokios pacios aplinkos, didelés
koncentracijos TPPS4 tipalo fluorescencijos spektras
nepanasus ] TPPSs J-agregaty rygscioje vandeningje
terpéje  flurescecncijos spektrg ir priklauso nuo
7adinan¢ios $viesos bangos ilgio. Zadinant j TPPSs
aggregaty sugerties juostos maksimuma ties 650 nm
fiksuojamos  dvi  fluorescencijos  juostos  su
maksimaliomis vertémis ties 684 ir 723 nm. Zadinant j
trumpabangi TPPSs agregaty sugerties juostos sparng
ties 634 nm fiksuojamos fluorescencijos spektra sudaro
viena plati juosta su maksimalia verte ties 704 nm.
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Zadinant j ilgabangj TPPSs agregaty sugerties juostos
sparng ties 660 nm fiksuojamos dvi fluorescencijos
juostos su maksimaliomis vertémis, atitinkan¢iomis
spektra, gautg zadinant | agregaty sugerties juostos
maksimuma Pav.1b).

Tokia fluorescecnijos spektro prikausomybé nuo
zadinanjios S$viesos bangos ilgu rodo, kad TPPS4
neutralioje vandeninéje terpéje formuoja kelis agregaty
tipus, kurie turi skirtingus fluorescecnijos spektrus.
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AukStos rai§kos dinaminé optiné koherentiné mikroskopija

High-resolution dynamic optical coherence microscopy
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Biomedicinos moksle ypatingas démesys yra skiriamas
tobuléjancioms sistemoms bei jvairiems metodams
leidziantiems vaizdinti audinius, jy lasteles bei
sublastelinius komponentus, taciau dauguma $iy metody
susiduria su bandinio paruo§imo problema. Daznai tenka
bandinj specialiai preparuoti, ji dazant, jvedant
fluorescuojancius  darinius, Saldant arba  kitaip
pazeidziant jo struktira, kas gali lemti netikslumus
vaizdinant bandinio struktiira. Siame darbe pristatome
interferometrinés mikroskopijos pagrindu paremta
dinaminés  pilno lauko  optinés  koherentinés
mikroskopijos d-PL-OKM (angl. dynamic full field
optical coherance microsopy d-FF-OCM) sistema. Si
sistema iSsprendzia bandinio paruo$imo problemg ir
nereikalauja jokio papildomo specifinio apdorojimo,
geba vaizdinti jvairiy biologiniy audiniy struktiiras,
lasteles bei jy komponentus, iki 100 um gylyje su iki Siol
auks$ciausia zinoma skersine (= 270 nm) bei aSine (=
500 nm) optinémis skyromis [1]. Gaunami vaizdai
kontrastu prilygsta fluorescencinés mikroskopijos
metodais gaunamiems vaizdams. Sistema pasizymi
gebéjimu  registruoti Igstelése vykstanéius smulkius
dinaminius procesus atliekant laiking vaizdy analize i§
uzregistruoty 512 vaizdy per vieng sekunde, ir
analizuojant $iy vaizdy kiekvieno pikselio intensyvumo
kitima laike. Atlikus vaizdy laiking analize, Si
informacija Furjé transformacijos biidy yra apdorojama
ir kiekvienai dazniu juostai yra priskiriama spalva, tokiu
budu kiekvienas  pikselis yra  nuspalvinamas
atitinkamomis spalvomis ir yra gaunami vaizdai
remiantis skirtingy lasteliy bei jy komponenty virpesiy
dazniais [2, 3]. Mélyna spalva priskiriama Zemy, zalia
viduriniy, raudona auk$ty daZniy virpesiams. Sis
metodas leidzia gerokai pagerinti vaizdy kontrasta dél ko
galime aiSkiau is$skirti biologines struktiiras, lyginant su
standartine PL-OKM. Siuos rezultatus pasiekéme
naudojant didelio intensyvumo, mazo koherentiSkumo
$viesos Saltinj (LS—WLI, Lightsource.tech), bei aukstos
skaitinés apertiiros (NA = 1.25) 100 karty didinancius
objektyvus. Vaizdai registruojami specializuota kamera
kurios kiekvienas pikselis gali registruoti vir§ milijono
fotony. Pirmajame paveikslélyje (a) skiltyje nurodyta
principiné d-PL-OKM sistemos schemg. Apacioje
pateikti vaizdai gauti naudojant dinaminj PL-OKM
metoda: kepeny lastelés (hepatocitai) 40 um gylyje (b),
bei pelés plonojo zarnyno kriptose esancios epitelio
lastelés, 45 um gylyje (c). Mélyna spalva atitinka Zemus
vibracijy daznius (1-2 Hz), zalia — vidutinius (3-100 Hz),
o raudona — aukstus daznius (100-250 Hz). Pateiktuose,
vaizduose galime aiskiai iSskirti lastelines struktiiras bei
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ju komponentus stebint jy lgstelinj aktyvuma. Sis
metodas gali praversti ne tik fundamentiniuose
biomedicininiuose tyrimuose, bet ir vézio bei kity ligy
diagnostikos tikslais.
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x100 objektyvai (NA = 1.25). (b) pelés hepatocity
lastelés uzregistruotos 40 um gylyje, (c) pelés zarnyno
epitelio Igstelés kriptose uzregistruotos 45 um gylyje.
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Nonlinear optical microscopy of variously stained histology samples
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Histopatologija tyrin¢ja ligy metu audiniuose
ivykusius poky¢ius. Tam daZniausiai naudojama §viesaus
lauko mikroskopija, taciau pritaikius netiesinés optinés
mikroskopijos metodus galima gauti naujus kontrastus ir
suteikti papildomos informacijos medikams apie audinio
struktiirg, kuri leisty padidinti ligos diagnozavimo
tiksluma.

Auksiniu standartu histopatologijoje laikomas
hematoksilino ir eozino (H&E) dazymo metodas [1].
Hematoksilinas nudazo Igsteliy branduolius, o eozinas —
tarplastelinj uzpildg. Dazymo metu terpei pereinant i
rigstinés | Sarming hematoksilinas agreguojasi ir sukuria
nanostruktiiras, kurios efektyviai generuoja treéios
harmonikos spindulivot¢ (THG). Dél Sios prieZasties
hematoksilinas vadinamas harmonoforu [2].

Harmonoforai yra molekulés ir molekulinés
struktiiros, galinCios generuoti aukstesniyjy harmoniky
signalg. Histopatologijoje naudojami jvairls dazai ir
dazymo metodai, kurie gali efektyviai generuoti
harmonikas, ir i$skiria skirtingas struktiiras normaliame
ir ligos pazeistame audiniuose. Vieni dazai nudazo
branduolius, kiti, tokie kaip Van Gieson dazymo metodas
elastinui (EL), Verheoff hematoksilino, rezorcino fuksino
dazymo metodas elastinui (VEL) iSrySkina elasting, dar
kiti dazai i$ryskina kolagena.

Skirtinguose dazymo metoduose harmonofory
vaidmenj atlieka jvairios dazy molekulés. Kadangi
jvairtis harmonoforai ir jy netiesinio signalo atsakas néra
pakankamai iSnagrinéti, Sio tyrimo metu buvo iskeltas
tikslas: istirti netiesinés mikroskopijos atsaka naudojant
jvairius histologinius dazymo metodus ir nustatyti, kurie
metodai  potencialiai  gali  suteikti  papildomos
informacijos naudojant netiesing mikroskopijg.

Siame darbe buvo istirta trylika skirtingais
dazymo metodais paruoSty Zmogaus inksty bandiniy.
Penki bandiniai buvo nudazyti su Majerio hematoksilinu,
kurio sudétyje yra aliuminio, keturi bandiniai — su
Veigerto gelezies hematoksilinu, kurio sudétyje yra
gelezies, vienas bandinys — su Verheoff hematoksilinu,
kurio sudétyje taip pat yra gelezies. Dviejy bandiniy
dazymy eigoje nebuvo naudojamas hematoksilinas ir
vienas bandinys buvo nedazytas.

Tyrimo metu histologiniai bandiniai buvo
vaizdinami naudojant tris netiesinius optinius vaizdinimo
kontrastus: antros harmonikos generacija (SHG), THG ir
dviejy fotony suzadinimo fluorescencija (2PEF).
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Tyrimo metu nustatyta, jog bandiniuose, kuriy
dazymo eigoje naudojamas Veigerto gelezies arba
Verheoff hematoksilinas, i§ branduoliy registruojamas
THG signalas buvo stipresnis, nei bandiniuose, kuriy
dazymo eigoje naudojamas Majerio hematoksilinas.
Rasti keli dazymo metodai, kuriy THG signalas buvo
stipresnis uz auksiniu standartu laikomg H&E (1 pav.).
Taip pat rasti keli dazymo metodai, kurie davé gerus
2PEF signalus (2 pav.). Sie rezultatai leisty parinkti
dazymo bida, su kuriuo bility galima gauti geresnius
netiesinés optinés mikroskopijos vaizdus.

" o 202 THC e

HE- T L % o e SRE
1 pav. Inksty glomeruly nudazyty H&E (kairéje) ir VEL

(desingje) metodais THG vaizdai.

54 2PEF

Tooum =8
2 pav. Arterijos nudazytos H&E (kairéje) ir EL
(desinéje) metodais 2PEF vaizdai.

Reiksminiai ZodZiai: histopatologija, netisiné
mikroskopija.
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Masininio mokymosi pagrindu atlikta Syntrichia caninervis hiperspektriniy vaizdy analizé
dehidratacijos/rehidratacijos salygomis

Machine learning based analysis of hyperspectral images of Syntrichia caninervis under
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Desert ecosystems are among the harshest on Earth,
and climate change is causing extreme heat and
prolonged drought to extend beyond deserts, posing a
challenge to agriculture. Mosses adapted to these
conditions, such as Syntrichia caninervis (S. caninervis),
play a key role in stabilizing biological soil crusts and are
valuable models for studying survival strategies.
Photosynthesis is one of the most important life-
sustaining processes on Earth and the mechanisms of its
restoration in desiccation-tolerant mosses are of high
research  significance. Hyperspectral fluorescence
microscopy is a powerful label-free technique that allows
the photosynthetic apparatus to be studied based on the
fluorescence spectra of photosynthetic pigments. The
addition of unsupervised machine learning (ML)
algorithms enables the resolution of the overlapping
spectral features of the photosynthetic pigments and can
potentially pave the way to understanding the molecular
mechanisms underlying the rapid recovery of the
photosynthetic apparatus of mosses in
dehydration/rehydration cycles.

In the present study, hyperspectral imaging of
dehydrated and rehydrated samples of S. caninervis was
performed, followed by ML-based segmentation of the
spectral data. Fluorescence emission spectra were
measured in the range of 530-900 nm at an excitation of
510 nm [1]. Segmentation of the hyperspectral images
was performed by k-means clustering based on principal
components covering >95% of the data variance.

The segmentation revealed seven distinct clusters in
the dehydrated and six in the hydrated samples (Fig. 1A
and 1B) ranging in size from 20-40 to hundreds of um,
indicating considerable spatial heterogeneity of emission
spectra within the moss leaf. Both dehydrated and
rehydrated moss samples show fluorescence in the 530—
650 nm range, with dehydrated samples exhibiting
significantly higher relative intensity and variance in the
fluorescence peak position (Fig. 1C) than rehydrated
moss leaves (Fig. 1D), probably resulting from partially
disassembled pigments, e.g. carotenoids. The intensity
ratio Igse/I720 varies in both the dehydrated and rehydrated
samples, but is 15-50 times lower in the dehydrated
sample, indicating the dominance of photosystem (PS) .
However, the fluorescence emission peaks related to PSII
and centered at 686-707 nm are also present and more
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pronounced in the edge clusters, probably indicating the
contact of these regions with humid air and the onset of
PSII recovery. The gradual shift of the peak from 690 nm
to 707 nm when moving the outer segments towards the
inner parts of the dehydrated moss leaf could refer to
different phases of PSII recovery described in [1]. The
revealed spatial heterogeneity can serve as a suitable
model to study the rapid recovery of photosynthesis after
rehydration by analyzing the spatially separated regions
within the leaf.
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Fig. 1. The cluster map of S. caninervis samples (A —
dehydrated, B — rehydrated) and normalized mean

spectra corresponding to clusters (C — dehydrated, D —

rehydrated).
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imaging, fluorescence, machine learning, spatial
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Karstyju elektrony pernasos savybiuy tyrimai GaN dariniuose stipriame elektriniame lauke

Determination of hot-electron transport properties in GaN subjected to a high electric field
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Gallium nitride (GaN) has a great potential for high-
speed and high-power electronics applications [1].
Recently, electron transport characteristics have been
investigated experimentally at room temperature with the
usage of nanosecond-pulsed technique in epitaxial GaN
grown with relatively low electron density of ~ 10'¢ cm™
and high electron drift velocity of ~2.6x107 cm/s [2,3].
The goal of this work is to extend the pulsed
measurements in GaN to region of higher electron
densities (10'7-10'" cm™) and to compare with the results
of two-dimensional electron gas (2DEG) channels.
Samples were grown by MOCVD at Virginia
Commonwealth University, USA. A thin AIN layer was
initially grown on sapphire followed by an undoped GaN
and then nanometer-thick n-doped GaN channel with a
thickness of 300 nm. Transmission line model patterns
with the ohmic contacts were processed and had electron
channel lengths L of 3.9 um, 9.9 um, 15.8 pm, 19 pum,
and 23.2 pm. All samples were mesa etched down to
undoped GaN. The contact resistance varied from 1 Q to
4 Q (0.15-0.6 Q-mm). The Hall effect experiments in the
van der Pauw structures revealed the electron densities n
in the investigated GaN channels as 4.4x10'7 cm?,
2.1x10'® cm?, 6.4x10'"® cm, and 1.4x10" cm?, and the
low-field mobilities 325 cm?Vs, 214 cm?Vs, 181
cm?/Vs, and 144 cm?/Vs, respectively. Crystal lattice
self-heating effects were minimized by usage of
nanosecond duration electrical pulses being as short as 5
ns. The highest measured current density was 1.5x10*
A/mm? for 4.4x10'7 cm electron density. The electron
drift velocity v4 was estimated from data of measured
current density and the Hall electron density, var = j/en,
where e is elementary charge. For the electron density of
4.4x10" cm, maximum electron drift velocities were
estimated as 2.1x107 cm/s at 200 kV/cm for 3.9 um long
sample, 2.2x107 cm/s at 166 kV/cm for 9.9 pm and 116
kV/cm for 15.8 um samples, respectively. The lowest
drift velocity of 1.85x10° cm/s at 35 kV/ecm was
estimated for GaN channels with the electron density
1.4x10" cm?. The velocity measurement results at
intermediate-high electric fields were explained by the
influence of non-equilibrium longitudinal optical phonon
(hot) scattering. The hot phonon scattering plays the role
in hot-electron transport in GaN channels [2,4] and this
is supported by recent Monte Carlo simulations and
deterministic approach [5]. The measurement results in
GaN were compared with those in AIGaN/AIN/GaN on
sapphire with relatively high electron mobility of 1880
cm?/Vs. Figure 1 compares the drift velocity data in GaN
for L =3.9 um and 9.9 pm with the Hall electron density
0f 4.4x10' cm™ and in AIGaN/AIN/GaN measured using
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Fig. 1. Electron drift velocity dependence on the average
applied electric field at room temperature in AlGaN/AIN/GaN
heterostructures and epitaxial GaN grown on sapphire
substrates.

1-10 ns pulses for L =3.9, 6.9, and 9.9 um with the 2DEG
density of 8.6x10'>cm™. The electron velocity in the
heterostructures grown with the AIN spacer was found
higher than in epitaxial GaN up to 50-60 kV/cm. The
highest electron velocity of 1.3x107 cm/s at 55 kV/em
and 1.6x107 cm/s at 140 kV/cm was attained for the
AlGaN/AIN/GaN on sapphire and is, respectively, 15%
and 45% higher than that of AIGaN/AIN/GaN on SiC [2].
The drift velocity at high electric fields (> 90 kV/cm) in
the epitaxial GaN is higher than in AlGaN/AIN/GaN
heterostructure due to smaller hot-phonon effect [2,4].
Funding: This work was supported by the Research
Council of Lithuania (Lietuvos mokslo taryba) under the
“MasklessLMP” project grant No. S-LT-TW-24-10.
Keywords: electric field strength, nanosecond
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ISkaitinimy nulemti elektriniy charakteristiky poky¢iai silicio daleliy sensoriuose su vidiniu
stiprinimu

Impact of annealing on the electrical characteristics of silicon Low Gain Avalanche Detectors
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Silicio pagrindu pagaminti daleliy sensoriai yra
placiai taikomi aukstyjy energijy bei branduolinés fizikos
eksperimentuose, vykdomuose Europos branduoliniy
moksliniy  tyrimy organizacijoje (CERN). Per
pastaruosius kelerius metus silicio sensoriai su vidiniu
stiprinimu (angl. Low Gain Avalanche Detectors,
LGADs) pasizyméjo puikiais rezultatais registruojant
aukstos energijos daleles [1]. Dél savo geros laikinés
skyros, tokia sensoriy architektiira yra perspektyvi LHC
vykdomuose ATLAS ir CMS eksperimentuose, o jos
idiegimas numatomas didelio S$viesumo Didziajame
hadrony prieSpriesiniy srauty greitintuvo (angl. High-
Luminosity Large Hadron Collider, HL-LHC)
atnaujinimo metu, kur puslaidininkiniai daleliy sensoriai
susidurs su itin dideliais ap$vitos jtékiais (> 10'%nee/cm?)
[2]. AukS$tyjy energijy spinduliuoté, priklausomai nuo
tipo ir energijos, sgveikaudama su medziaga, sukuria
ivairius kristalinés gardelés defektus, kurie nulemia
energijos lygmenis draustiniy energijy tarpe [3]. Dél to
iSauga nuotékio srové, mazéja kravininky gyvavimo
trukme, kravio surinkimo efektyvumas, bei degraduoja
kitos elektrinés sensoriy charakteristikos. Defekty
aptikimas ir jy identifikavimas yra neatsiejami veiksniai,
sickiant patobulinti medziagy auginimo procesus,
puslaidininkiniy prietaisy veikimo principus bei padidinti
jy ilgaamzigkuma. Sio darbo tyrimai yra aktualis CERN
DRD3 programoje, siekiant nustatyti aukstos energijos
spinduliuo¢iy poveikj daleliy sensoriy funkcinéms
charakteristikoms.

Siame darbe iStirtas

buvo prototipiniy  Centro

Nacional de Microelectrénica (CNM) gamybos n*"pnp*
struktiros LGAD sensoriy rinkinys. Bandiniai,

bendradarbiaujant su CERN, buvo apsvitinti 24 GeV
skvarbiaisiais protonais. Minétajj sensoriy rinkinj sudaro
102 — 10'® p/cm? jtékiy intervale ap$vitinti bandiniai.
Véliau, siekiant iStirti santykinai auk$ty temperatiiry
i8kaitinimy nulemtas defekty transformacijas, sensoriai
buvo izochroniSkai (30 min intervalais), iSkaitinti
skirtingose temperattirose: 80°C, 120°C, 180°C, 250°C,
300°C ir 400°C.

Siekiant jvertinti iSkaitinimy poveikj didelés
energijos protonais apsvitinty silicio daleliy sensoriy su
vidiniu stiprinimu elektrinéms ir funkcinéms savybéms,
buvo taikoma volt-amperiniy (I-V), volt-faradiniy (C-V)
charakteristiky matavimy analizé, mikrobangomis
zonduojamo fotolaidumo kinetiky (angl. Microwave
Probed Photoconductivity, MW-PC) registravimo bei
fotojonizacijos spektroskopijos metodai. Atlikus tyrimus
pries ir po sensoriy iskaitinimy, buvo jvertintos nuotékio
sroveés ir sensoriy stiprinimo sluoksnio nuskurdinimo

z (1)
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jtampos, nustatytos efektinés legiranty koncentracijos,
iSmatuotos nepusiausviryjy kriivininky  gyvavimo
trukmés, taip pat fotojonizacijos spektruose identifikuoti
energijos lygmenys bei jiems priskirtini defektai.
Pranesime bus pristatytos I-V, C-V, MW-PC bei
fotojonizacijos spektroskopijos eksperimenty metodikos,
jranga bei aptarta iSkaitinimy jtaka dideliais protony

itékiais  apsvitinty LGAD sensoriy funkcinéms
charakteristikoms.
CNM LGAD
T\éka\timmo =30 min
=0— ¢= 1x10" p/em’
—0— @=1x10" p/em’
@=1x10" p/em?
== @=1x10" pfem®
, —O— @ = 1x10" p/em?
W1 T T T T T
° :_ O/_—_/_—\/o E
107 | E
107 3 i
10—3 L 1 L 1 L 1 n 1 1 1 1 1 L 1 L 1
0 50 100 150 200 250 300 350 400
(¢]
iskaitinimo ( C)

1 pav. Kriivininky rekombinacijos trukmés
priklausomybé nuo izochroninio iskaitinimo
temperatiiry, esant skirtingiems protony apsvitos
jtékiams

Reiksminiai Zodziai: silicis, puslaidininkiniai daleliy
sensoriai, LGAD, CERN, HL-LHC, radiaciné pazaida,
defektai, auksStyjy energijy spinduliuoté, iskaitinimai,
protony apsvita
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p-tipo silicio maZo stiprinimo lavinos detektoriy (LGAD) spinduliuotés atsparumo tyrimai
aukstos energijos fizikai

Radiation hardness studies of p-type silicon Low-Gain Avalanche Detectors for high-energy
physics
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Mazo stiprinimo lavinos detektorius (LGAD) yra
perspektyvi  technologija, naudojama Didziajame
hadrony greitintuve (LHC). LGAD detektoriai pasizymi
dideliu laiko matavimo tikslumu (skyra), kuris yra
bitinas didelio Sviesingumo (High-Luminosity) LHC
detektoriams, turintiems atlaikyti iki deSimt karty
didesnes spinduliuotés dozes. Siuo principu pereita nuo
n-tipo Si puslaidininkio prie p-tipo, dél geresnio
atsparumo spinduliuotei. Taciau stipriai boru legiruotas
stiprinimo sluoksnis yra jautrus spinduliuotés sukeltai
boro priemaiSy dezaktyvacijai, vadinamai akceptoriy
pasalinimo efektu (acceptor removal effect) [1,2]. Norint
uztikrinti patikima Siy detektoriy veikimg sudétingose
spinduliuotés aplinkose, itin svarbu suprasti su boru
susijusius giliuosius defektus.

Siame darbe buvo taikyta $iluma skatinamy sroviy
spektroskopijos (TSC) matavimo metodika. IStirti
bandiniai, ap$vitinti subatominiy daleliy srautais, kuriy
jtekiy diapazonas sieké nuo 1x10'2 iki 1x10" cm™. 1 pav.
pateikta LGAD diodo schema. 2 pav. pavaizduotas
neap$vitinto LGAD bandinio efektyvios priemaisy
koncentracijos profilis.

Sis tyrimas atskleidé defekty atsiradimo dinamika
priklausomai nuo jtekiy bei leido geriau suprasti BiOi
defekto jtaka LGAD veikimo parametrams, taip pat
parodé legiravimo mazinimo svarba krivininky
dauginimo sluoksnyje.

Sis tyrimas praple¢ia miisy supratimg apie kriivininky
rekombinacijos procesus lavinos diody sluoksniuose ir

prisideda prie spinduliuotei atsparesniy detektoriy
kiirimo.
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Reiksminiai zZodziai: LGAD, radiaciniai defektai,
silicis.

Konferencijoje bus pristatomi TSC matavimo
metodika atlikti tyrimai bei jy analizé, lyginant
skirtingais jtekiais apSvitintus LGAD bandinius.
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Judancdios S-N ribos biisenos apibréZimas
YBaCuO plony sluoksniy impulsinio S-N perjungimo metu

Determination of a moving S-N border condition
during pulsed S-N switching of YBaCuO thin films

Oleg Kiprijanovi¢, Linas Ardaravicius

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, 10257 Vilnius
oleg kiprijanovi¢@ftme.lt

Naudojant trumpus optinius impulsus parodyta, kad
superlaidzioji (S) biisena, kaip kolektyviné kvantiné
busena (KKB), reaguodama | lokalias kritines
perturbacijas, atitraukia S-N ribg i naujg padéti Fermio
grei¢iu, tai yra apie 10° m/s [1]. Taikant idealizuotg
modelj, apraSytas impulsinis perjungimas i§ S j normalig
buseng (S-N  perjungimas) plonuose YBaCuO
sluoksniuose [2]._Sklindanc¢ios N zonos S-N riba sutelkta
i plotj A (Pirlio ilgis) déka Meisnerio -efekto.
Eksperimentiskai buvo nustatyta, kad subnanosekundinis
virskritinio impulso frontas sukuria sutelktos ant
juostelés krasty nestabilig srovés biikle. Tai yra 50-70 um
ilgio bangy paketai, charakterizuojami kaip magneto
hidrodinaminis i§linkimo nestabilumas. Jie pradeda
judéti nuo sluoksnio krasty iki jo centro, jvykdami S-N
perjungima. Sitas idealizuotas modelis paaiskina didelj N
zonos sklidimo greitj—6.1-10° m/s [2], tadiau reali S-N
ribos formos keitimo dinamika N zonos sklidimo metu
licka neatskleista. S-N ribos nestabilios biisenos
apibrézimas taip pat lieka neisaiskintas.

Idealizuotame modelyje aprasytas N zonos sklidimas
kumuliacinio tekéjimo budu. Kai srovés koncentracija
dviejy gretimy paketo iSgaubimy vir§iinése tampa artima
kritinei, KKB islygina S-N ribg. Tuo metu vyksta sléniy
perSokimai | iSgaubimus, atsiradus kumuliacinéms
Ciurk§léms. Kitame zingsnyje perSokimo procesas
kartojasi tesiant N zonos sklidima [2].

Kaip rodo skenuojanciojo elektroninio mikroskopo
vaizdai yra ir kity S-N ribos evoliucijos bifurkaciniy
atveju. ISgaubimo virSutinis taskas dél Meisnerio (M) ir
Lorenco (L) jéguy prieSprieSos tampa nestabilu. Po
dvejinimo atsiranda jau du iSgaubimai su sléniu. Jei
desininis ir kairinis i$siSakojimai nuo dviejy gretimy
iSgaubimy gali liestis, tada KKB islaiko savo S-N ribas
perjungdama srovés linijas. Siuo atveju, uzdaros S sritys
yra atskiriamos nuo pagrindinés S biisenos ir véliau
greitai iSnyksta (zr. 2 pav. ir 3 pav. [2] darbe). Tokj S
sri¢iy iSnykimo procesa galima pavadinti magnetine
antikumuliacija. Atnaujintoje S-N riboje dvejinimo
procesas kartojasi, tesiant N zonos sklidima.

1 pav. aiskiai pademonstruotas KKB veiksmas.
Dazniausiai tai atsitinka, jei Aefr yra 2-3 um plocio. KKB
blokuoja &iurkslés griaunamajj poveikj taske O. Siuo
atveju, po srovés linijy persijungimo formuojasi
iSgaubimas ir dvi uzdaros nykstancios antikumuliacinés
sritys. Skaic¢iavimas rodo, kad ciurkslés greitis yra labai
artimas (1/2)Voctg(o/2), o pagal kumuliacinio efekto
hidrodinaming teorija 1/2 rodo, kad ciurkslés terpé yra
tokio pat tankio, kaip ir terpé, | kuria ji prasiskverbia.
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Atnaujintoje S-N riboje procesas kartojasi tgsiant N
zonos sklidimg.

sluoksnio
simetrijos asis

v : i
. ./
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\ !
\ I )
\ I s
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i
5

1 pav. KKB blokuoja kumuliacinés Ciurkslés
prasiskverbimg. Vaizdas i§ virSaus

Realaus S-N ribos judéjimo metu, dél M ir L jégy
priespriesos, jvairios bifurkacinés situacijos atsiranda
skirtingose ribos vietose. Dvejinimo dinamikai nagrinéti
galima pritaikyti subkrizing pit¢forko bifurkacija su
vienu kintamojo parametru [3]. PerSokimo atveju
sprendimams rasti naudojamas klostés katastrofy
pavirsius priklausantis nuo dviejy kintamyjy [3]. Norint
modeliuoti tokj N zonos sklidimg, biitina nurodyti S-N
ribos ,,mechanines® charakteristikas. Taciau jie Zymiai
skirsis nuo tiriamy mechaniniy objekty charakteristiky.

Dél skirtingy bifurkacijy, islenkta S-N riba N zonos
sklidimo metu nuolat keicia formg laike ir erdvéje. Jos
momentiné forma labai panasi i ribg tarp dviejy skysciy,
iSkraipyta po smiginés bangos pra¢jimo. Tai yra
Rihtmajerio-Meskovo nestabilumas.

Galima padaryti iSvada, kad N zonos sklidimas yra
palaikomas S srovés energija, paversta Siluma ir zonos
krastas nuolat jg gauna, o tai atitinka degimo bangos
savybe. Todél galima apibrézti S-N ribg kaip nuolat
esancig Rihtmajerio-Meskovo nestabilumo biisenoje.

Reiksminiai  Zodziai: YBaCuO  sluoksniai, S-N
perjungimas, S-N riba, kumuliacinis efektas, bifurkacijos,
Rihtmajerio-Meskovo nestabilumas, degimo banga
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CsPbCls: Yb3* structural analysis using HYSCORE spectroskopy
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I CsPbCls perovskito gardele jterpus
Yb** jonus, §i medZiaga pasizymi ypatingai
efektyvia artimosios infraraudonosios $viesos
emisija per kvantinj dalijimg. Dél Sios savybés Sis
perovskitas ~ yra  perspektyvi =~ medziaga
kvantinéms technologijoms, paneliy,
Sviestuky (LED), lazeriy bei fotodetektoriy
tobulinimui. Taciau néra zinoma kokia padétj
uzima Yb*" kristalo gardeléje ir Sios struktiiros
supratimas leisty ja efektyviai panaudoti bei
kryptingai tobulinti perovskity technologijas.

saulés

Sioje vasaros praktikoje, naudojant
elektrony paramagnetinio rezonanso (EPR) ir
hipersmulkiosios polygiy koreliacijos
(HYSCORE) spektroskopijas, metodus skirtus
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analizuoti  medZziagas su  nesuporuotais
elektronais, tyréme CsPbCls: Yb** struktiirg. Jau
anksciau laboratorijoje buvo nustatyti kai kurie
Yb*" parametrai, hipersmulkioji sgveika tarp
laisvojo elektrono bei Yb*" branduolio ir
elektrono g-faktorius, bet Yb*' jony pozicija
perovskito gardelé¢je nebuvo iSsiaiskinta. Yb**
jonai sgveikauja su artimais Cs'*, Pb?* bei CI*~
branduoliais ir $iy - hipersmulkiosios, saveikos
tarp elektrono ir branduolio, ir kvadrupolinés,
saveikos tarp nesferinio branduolio ir elektrinio
lauko gradiento - saveiky analiz¢ leidzia detaliai
tirti lokalig Yb*" aplinkg kristalo gardeléje bei
nustatyti Yb** jony padéti. Naudojantis
eksperimento duomenimis buvo nustatyta Yb**
jony pozicija ir sgveikos su artimais branduoliais.



Kars$tyjuy kriivininky fotosrové - papildomi saulés elementy nuostoliai

Hot carrier photocurrent as an additional loss in solar cells
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Reducing the difference between the theoretically
predicted maximum efficiency of solar cells and the
lower efficiencies achieved remains one of the
fundamental challenges in photovoltaic research.
Addressing this gap requires not only advancements in
material science and fabrication technologies but also the
introduction of novel physical concepts and mechanisms.

Hot carriers (HCs) are one of the modern candidates
for solving this problem. Light can heat the carriers in
two cases. First, if the photon energy /v is lower than the
bandgap E,, heating results from the intraband
absorption. Such free carrier absorption is not spectrally
selective and follows the classical Drude—Zener law.
Another possibility for creating hot carriers is the
interband absorption of photons with energy 4 v> E,; the
excess energy is given to the generated electron or hole
[1]. Regardless of the type of excitation, HCs transfer
their energy to the lattice, a process characterized by the
energy relaxation time which is typically on a picosecond
scale.

In this work, we review formation of hot carrier
photocurrent across inorganic Si [2] (Fig. 1) and GaAs,
and organic-inorganic hybrid perovskite solar cells (Fig.
2) [3]

Short nanosecond-long laser pulses of various photon
energies used for the excitation enabled to reveal
existence of photocurrent having polarity opposite to the
classical ~ generation-caused  photocurrent.  This
“opposing” photocurrent was detected under the
excitation of both high and low energy photons. It was
fast, it followed laser pulse shape. Deep analysis of its
features like polarity, response speed, independence of
excitation wavelength, rise with forward bias voltage, -
allowed definitely attributing this photocurrent to the HC
effect.
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Fig.1. Photoresponse across Si solar cell at zero bias
under excitation of 1.342 um laser pulse (hv < Ey).
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Fig.2. Schematic formation of generation-induced
photocurrent (blue arrows) and hot carrier photocurrent
(red arrows) across a perovskite solar cell.
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We also show, that, in case of 4 v < Eg, the carriers can
be heated not only by the intraband absorption, but also,
depending on the excitation intensity, by the excess
energy left after the two-photon absorption-caused
carrier generation, just like it takes place in the case of Av
> E,.

Four points to conclude:

First, hot carrier photocurrent is present regardless of
solar cell material and excitation wavelength.

Second, Hot carrier photocurrent flows in the
direction opposite to the generation-caused current.

Third, the maximum power point of a solar cell
operation is within the region of the forward bias, which
is advantageous for the flow of the HC photocurrent.

Fourth, the hot carrier photocurrent should be
admitted as a new intrinsic fundamental loss, pre-
thermalization loss, which opposes the approach of the
realized solar cell efficiency to the theoretically predicted
one.

Keywords: hot carriers, solar cell, Si, GaAs, organic-
inorganic hybrid perovskite, intrinsic loss, photocurrent.
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Daugiamatis InGaN V defekty charakterizavimas

Multidimensional characterization of InGaN V-defects

Mantas Migauskas, Gabija Soltanaité, Zydriinas Podlipskas!
Vilniaus universitetas, Fotonikos ir nanotechnologijy institutas, Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius
mantas.migauskas@gmail.com

InGaN kvantiniai dariniai yra placiai tiriami ir
taikomi optoelektronikoje, o defekty inZzinerija
reikSmingai prisidéjo prie Sviestuky naSumo didinimo.
Nors délInGaNvyraujanciy V formos defekty prigimties
ir struktliros yra sutariama,jy jtaka kravininky dinamikai
bei liuminescencijai iSliecka neaiski, daznaipriestaringai
interpretuojama arba tik apytiksliai nuspéjama.

Siame darbe atlikta masiné individualiy V defekty
analizé, pasitelkiant hibriding skenuojancio elektrony
mikroskopo (SEM) ir katodoliuminescencijos (CL)
sistemg. Tyrimo tikslas — mikroskopiniu lygmeniu
jvertinti V defektus supantjpotencinjbarjera, nustatytijy
aktyvumolygj S (arba gebéjima veiktikaip nespindulinés
rekombinacijos centrai), bei palyginti lokaly CL
intensyvuma paciuose defektuose ir gretimoje, defekty
neturin¢ioje srityje. Siekiant iStirti laisvyjy krivininky
tankio jtaka kriivininky dinamikos procesams, visi
parametrai buvo iSmatuoti naudojant 11 skirtingy
elektrony patrankos sroviy.

Tyrimo metu nagrinéti 7 MOCVD biidu uzauginti
InGaN daugybiniy kvantiniy duobiy dariniai,
pasizymintys skirtingais kvantiniy duobiy bei barjery
storiais, ir skirtingu vidiniu kvantiniu nasumu —IQE (7 —
37 %). Duomenims pritaikyti trys analizés metodai
Pirmas jvertina efektyvy V defektus supantj potencinj
barjera i§ CL matavimais gauty bangos ilgio ties
liuminescencijos maksimumu zemélapiy (angl. peak
wavelength shift, PWS). Sie zemélapiai apdoroti
specialiai sukurtu programiniu kodu, kuris identifikuoja
defektus ir automati§kai apskaiiuoja jy ziedinius
profilius. Kiekvieno bandinio charakteristikai naudotas
Simty artikstanéiy individualiy defekty profiliy vidurkis,
o energijos pokytis interpretuotas kaip efektyvus
potencinis barjeras. Antras atskiria defekty sritis nuo
gretimy, defekty neturin€iy regiony, tuomet abiejose
zonose nustato CL intensyvumo pokytj nuo zadinimo
srovés stiprio. TreCias remiasi difuzija ribotos
rekombinacijos modeliu [1], pritaikytu lokalaus CL
intensyvumo priklausomybei nuo V defekty tankio,
sickiant apskaiCiuoti defekty aktyvumo lygji S (0 <+ 1).
Priklausomybé gauta CL Zemélapius suskirstant |
tikstanc¢ius mazesniy sriciy ir kiekvienojei§ jy jvertinant
tirlamus parametrus.

Rezultatai parodé, kad vidutinis CL intensyvumas
tiek V defektuose, tiek homogeniSkame pavirSiuje, auga
tiesiSkai su srovés stipriu, o lyginant juos tarpusavyje
skirtumai buvo nedideli — CL santykis tarp defekty
neturincio pavirSiaus ir paciy defekty skyrési nuo 1 iki
1.5 karto. Maza V defekty jtaka liuminescencijaimatoma
ir apskaiciavus defekty aktyvumo lygj S, vyravusj tap
0.01 ir 0.05, o IQE sieké 25 — 37 %. Pastebéjome, kad
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visi §ie parametraiseka panasiastendencijas. Bandinyje,
kuriame ties kiekviena Zzadinimo srove uzfiksuotas
didziausias CL intensyvumo santykis tarp defekty irjuos
supancios aplinkos (tarp 2 — 3 karty), V defektai
nespindulinéje rekombinacijoje veikia aktyviausiai (S =
0.4) ir IQE maziausias — 7 %.

Tiriant krivininky dinamika daznaidiskutuojamas V
defektus supantis potencinio barjero aukstis ir jo jtaka
liuminescencijai. Miisy matavimuose jis priklausé
atvirk$¢iai nuo zadinimo srovés, mazédamas nuo 20 iki
0.5 meV: didesné srové sukuria daugiau laisvyjy
krivininky, kurie uzima giliausius energijos lygmenis,
taip dirbtinai sumazindamibarjero aukst]. Kita vertus,
gautos absoliutinés reik§més yra mazos, nesiekiancios
net kambario temperatiros terminés energijos (~26
meV), kas kelia abejoniy barjero daromai jtakai
krovininky dinamikai. Be to, nors CL intensyvumo
skirtumai tarp bandiniy su skirtingais S yra akivaizds,
barjery aukstis visuose atvejuose iSliko panasus. Tai
netikétas rezultatas, nes yra placiai manoma, kad auksti
barjerai turéty slopinti krivininky patekima |
nespindulinius rekombinacijos centrus V defekty viduje
ir taip salygoti aukstesnjbandinio nasuma. Tairodo, kad
vien barjero auksStisnéra pakankamas kriterijus bandinio
kokybei, CL intensyvumo ir IQE pokyciams paaiSkinti—
papildomi parametrai kaip defekty aktyvumas gali ji
charakterizuoti tiksliau.
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1 pav. Ty paciy bandiniy a) vidutinio CL intensyvumo V
defektuose ir juos supancioje aplinkoje ir b) efektyvaus
barjero aukscio priklausomybés nuo zadinimo sroveés
stiprio

Reiksminiai ZodzZiai: InGaN, V defektai, defekty
aktyvumas, potencinis barjeras.
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Laikinés skyros katodoliuminescencija nitridiniy junginiy V defektuose

Transient cathodoluminescence in nitride V defects
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Trecios grupés nitridy junginiuose sutinkami V-tipo
defektai (angl. V-defects, V-pits) formuojasi dél Siy
medziagy sluoksniuose esamy dislokacijy ir gali tapti
jrankiu, norint sumazinti neigiama dislokacijy jtaka
junginio nasumui (angl. trumpinys IQE). Visgi, esami V-
tipo defekty tyrimai izoliuoja tik spektrinj ar laikinj
domenus ir apraso V-defekty jtaka tik dalinai bei
makroskopigkai, nejvertinant kravininky dinamikos
individualaus defekto lygmenyje.

Sio tyrimo tikslas yra paaiskinti rysj tarp V-defekty
architektiiros ir krivininky gyvavimo trukmés bei
katodoliuminescencijos intensyvumo defekty aplinkoje,
pasitelkiant katodoliuminescencijos spektroskopija su
erdvine ir laikine skyra (TRCL).

Pirmasis tyrimo eigos zingsnis — jgalinti erdvinj
orientavimasi iSmatuojant antriniy elektrony (angl.
trumpinys SE) ir katodoliuminescencijos (angl.
trumpinys CL) vaizdy pora. Véliau matuojamos
katodoliuminescencijos gesimo kinetikos pavieniuose
taSkuose pasirinkta asimi, kertancia defekto geometrijg ir
Python programiniu kodu apdorojami kiekviename taske
Streak kameros surinkti duomenys. Aproksimuojant
kinetikas, nustatytos kriivininky gyvavimo trukmeés
susiejamos su tasky erdvinémis koordinatémis ir
katodoliuminescencijos intensyvumu. IS SE-CL vaizdy
nustatomas defekty dydis, pagal §j parametra defektai
grupuojami j artimiausiy matmeny grupes.

Visi prie§ tai minéti zingsniai leidzia vaizdinti
kriivininky gyvavimo trukmés () ir
katodoliuminescencijos intensyvumo (I) priklausomybes
(profilius) nuo atstumo iki defekto centro (I pav.).
Apskaiciuojami profiliy gyliai At ir Al pagal grupés
vidutinj defekto skersmenj d (gylj apibtidinant santykiu
tarp T vertés periferijoje vidurkio taskuose +2d nuo
defekto centro) ir vertés geometriniame defekto centre.

Si matavimy ir analizés seka buvo atlikta tiriant
skirtingos = struktiiros ir naSumo InGaN darinius,
pasizymincius varijuojan¢io dydzio V-tipo defektais.
Matavimai  atlikti skirtingo suzadinimo salygomis.
Pastebima, jog didesnio skersmens defektai linke
prasciau ,.ekranuoti“ savo centre esancias dislokacijas.
Tai patvirtina didesni profiliy gyliai At ir Al
vaizduojantys  kriivininky gyvavimo trukmés ir
intensyvumo variacijas tarp defekto periferijos, $laito ir
centro. Daugiau krtuvininky, pasiekianciy dislokacijas ir
dalyvaujanc¢iy nespindulingje rekombinacijoje didesnio
skersmens defektuose galima tikétis dél maZesnio
potencialinio barjero, kriivininkams jauciamo defekto
Soninése sienose. Auginimo metu formuojantis didesnio
skersmens V-defektui, kvantiniy duobiy struktiira
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defekto Slaituose formuojasi tolygiau, jy storis tampa
pastovesnis. Didelio skersmens defekto Slaitai turi
didesnj plota, lyginant su mazo skersmens defektais,
todél juose pastovesnis patenkanciy medziagy, ypatingai
In srautas. Taigi, maziau krivininky lokalizuojama
Soninése sienose esanciose kvantinése duobése, daugiau
ju pasiekia defekto centre esancig dislokacija ir
rekombinuoja nespinduliniu budu.

W“o’.. ...o

Laikas (ns)
°
%)

1 1 1 1 L
-400 =200 0 200 400

Atstumas iki defekto centro (nm)

1 pav. Tipinis vieno dydzio defekty grupés pasirinktame
InGaN kvantiniy duobiy darinyje kriivininky gesimo
trukmeés ir katodoliuminescencijos intensyvumo proflis

Reiksminiai zodziai: InGaN, V-defektai,
katodoliuminescencija, rekombinacija, dislokacijos.
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X-defektas ir B;O; radiaciniai defektai p tipo silicyje: lyginamasis tyrimas daleliy
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X-Defect and B;O; Radiation Defects in p-Type Silicon: A Comparative Study for
Particle Sensor Applications
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Silicis yra placiausiai naudojamas puslaidininkis,
dél savo gerai atidirbtos ir pigios gamybos technologijos.
Placiai naudojamas saulés elektrinése, medicinoje bei
aukstos energijos fizikos eksperimentuose, tokiuose kaip
LHC. Naujame HL-LHC tikimasi pasiekti 10 karty
didesnes apsvietos ir radiacijos dozes nei LHC, todél
priimtas sprendimas pakeisti technologija nuo n j p tipo
silici. [1]

Prognozuojama, kad boro priemaisa legiruotas p
tipo silicis atliks svarby vaidmenj busimuose CERN
eksperimentuose dél savo atsparumo radiacijai ir
santykinai mazos kainos. Vis délto jis iSlieka jautrus
radiacijos pazeidimams, ypa¢ vadinamajam ,,akceptoriy
pasalinimui®, kai radiacija sukelia regimg priemaiSos
deaktivacija [2]. Sis reiskinys yra paaiskinamas BiOi
komplekso karimuisi. Sis defektas yra bistabilus ir
atsiranda dél radiacijos paveikty Bs atomy, kurie tampa
Biatomais, pastarieji keliaudami pro kristalo gardele gali
reaguoti su O; atomais, taip sukurdami BiOi
kompleksa [1].

Be to, ties 0.19 eV pastebétas defektas, kol kas
vadinamas X-defektu, kuris yra skyliy spastai su stipriai
nuo temperatiros priklausanciu pagavimo skerspjiviu;
manoma, kad tai gali biiti divakansija, taciau Siuo metu
tvirtai to priskirti negalima [3]

Tokie defektai turi tiesioging jtakg kriivininky
gyvavimo laikui ir detektoriy naSumui, todél jy tyrimas
yra bitinas tobulinant ateities daleliy jutiklius.

Siame darbe tiriame dvi skirtingomis dozémis
(2x10%3ir 4x10'5) ap8vitinty p tipo silicio bandiniy poras
ir atlickame jy palyginamaja analiz¢. Eksperimentams
naudojame DLTS (Deep level transient spectroscopy),
BELIV (Barrier evaluation by linearly increasing
voltage) ir PIS (Photoionization spectroscopy) metodus,
leidzianCius nustatyti defekty energetinius lygius, jy
dinamika bei sgveika su kriivininkais.

Ivairiy metody derinimas (DLTS, BELIV, PIS)
suteikia iSsamesnj vaizda apie defekty prigimtj — DLTS
tiksliai identifikuoja energijos lygius, BELIV — diodo
sando biisena, o PIS — optines defekty savybes.
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1 pav. DLTS spektras A ir B bandiniams — Siame spektre
matome pagrindiniy kravininky gaudykles, kur Hz yra
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2 pav. MCDLTS spektras A ir B bandiniams — ¢ia
galime matyti Salutiniy kravininky gaudykles, kur E1 yra
BiOi.

Siame darbe bus palyginti ir apibendrinti
skirtingomis ~ metodikomis  tirti  bandiniai, bus
analizuojami skirtumai tarp jy, kodél viename matome
BiOi pika - kitame ne, bus jvertinti BELIV metodo
(impulsinis barjerinés talpos matavimas, pritaikant
tiesiSkai did¢jancia jtampa) rezultatai.

Galutiniai rezultatai
konferencijoje.

bus pristatyti

Reiksminiai Zodziai: p tipo silicis; boro
legiravimas; radiacijos defektai; akceptoriy
pasalinimas; BiOi kompleksas; DLTS; BELIV; PIS
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Naujy medZiagy tyrimas perovskitiniuose saulés elementuose taikant kinetinio fotolaidumo
metoda

Investigation of new materials in perovskite solar cells using the kinetic photoconductivity
method
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Siuolaikiniame pasaulyje vis didéja poreikis elektros
energija iSgauti naudojant atsinaujinancius energijos
iSteklius, tokius kaip saulés Sviesa, véjas, vandens ir
geoterminé energija. Sis augantis susidoméjimas
ekologiskais energijos iStekliais skatina sparty jvairiy
technologijy vystyma, ypac¢ fotovoltiniy jrenginiy
sferoje.

Pastargjj deSimtmetj fotovoltiniy technologijy srityje
didelio mokslinio susidoméjimo sulauké perovskitiniai
saulés elementai. Nuo 2009 m. iki 2024 m. saulés celiy,
naudojanciy perovskita kaip fotoaktyvy puslaidininkj,
galios konversijos koeficientas, zymimas PCE, padidéjo
nuo vos 3,8 % iki 26,1 % [1,2]. Sis spartus perovskitiniy
saulés elementy efektyvumo augimas ir technologijos
patrauklumas yra paaiskinamas palankiomis medziagos
fizikinémis savybémis (didelis kriivininky judris,
difuzijos ilgis), paprasta gaminimo metodika,
modifikuojamu draustiniy energijy tarpu ir saulés
elemento struktiiros inovacijomis. Taip pat yra itin
svarbus fundamentaliy fizikiniy reiskiniy, tokiy kaip
rekombinacija, gardelés ir sluoksniy defektai, kriiviy

generacija, transportas ir jy tarpusavio sgveikos
supratimas.

Polietilenas

FTO

Substratas

I pav. Bandinio struktiiros schema (kairéje) ir
paruosto bandinio nuotrauka (desinéje).

Siame darbe yra nagringjama skirtingy susintetinty
organiniy cheminiy junginiy, atliekanciy elektrony
transporto funkcija, daroma jtaka perovskitiniy saulés
celiy kriivininky dinamikai taikant kinetinio fotolaidumo
metoda.

Tyrimo metu bandiniai buvo gaminami sukamojo
liejimo metodu, paruoSiami (zr. 1 pav.) ir patalpinami j
pritaikyta laikiklj. Saulés elementai buvo zadinami
lazeriu, o matavimai atliekami skirtingomis apsvietimo ir
spinduliuotés intensyvumo sglygomis. Taip pat buvo
atlikti saulés elementy charakteringyjy parametry
matavimai.

Remiantis eksperimentiskai gautais rezultatais buvo
i8nagrinéta darbe tiriamy cheminiy junginiy daroma jtaka
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perovskitiniy saulés elementy fotolaidumui ir sukruta
apytikslé energijos lygmeny schema.

e B B
I
) VB 9 Ve VB
E:f?/. .Ff.?r/.
Perovskitas Ml1/perovskitas M2/perovskitas
B CB B
= [
a ;) @ VB T\' VB
= ) - ) (24
e ~e ®
. . MeO-
M3/per0vskftas MS5/perovskitas 2PACz/perovskitas
M4/perovskitas

2 pav. Energijos lygmeny tarpusavio i$sidéstymo
schema.

Atlikus charakteringyjy dydziy matavimus buvo
ivertinta tiriamy medziagy daroma jtaka saulés elementy
PCE vertei.

ReikSminiai  ZodzZiai:  perovskitas, elektronus
transportuojantis sluoksnis, kinetinis fotolaidumas.
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Hibridiniy kompozity su anglies ir metalo nanodaleliy uzZpildais Zemo daZnio triukSmas

Low Frequency Noise of Hybrid Composites with Carbon and Metal Nanofillers
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Hibridiniai anglies nanodaleliy kompozitai yra
perspektyvios medziagos taikymams nanoelektronikos
srityje [1, 2]. Dél sgveikos tarp skirtingy uzpildy kylantys
sinergijos efektai gali biti pravartiis formuojant norimy
savybiy kompozitus naudojant mazesnes uZzpildy
koncentracijas, taCiau tokiy kompozity savybés yra
sunkiai nuspéjamos ir reikalauja nuodugniy tyrimy,
norint identifikuoti optimalias uzpildy koncentracijas [3].

Zemo daznio triuk§mo matavimai yra efektyvus bei

nedestruktyvus  metodas  tirti  elektrinio  laidzio
charakteristikas ir krivininky pernasos reiSkinius
kompozitinése medziagose. Medziagos, turinéios

daugiau struktiiriniy defekty, pasizymi didesniu triuk§mo
intensyvumu, todél zemo daznio triukSmo lygis leidzia
ivertinti medziagos kokybe [4].

Siame darbe pateikiame hibridiniy kompozity su
anglies nanovamzdeliais ir skirtingomis metaly
nanodalelémis Zemo daznio triuk§mo tyrimo rezultatus.
Tyrimo tikslas yra nustatyti triukSmo Saltinius ir
vyraujancius kriivio pernasos mechanizmus tiriamosiose
kompozitinése medziagose.

Tyrime nagrinétos dviejy tipy kompozitinés
medziagos: epoksidinés dervos matricos kompozitai su
daugiasieniy anglies nanovamzdeliy (MWCNT) ir
anglimi dengto nikelio (Ni@C) wuzpildais, bei
polidimetilsiloksano (PDMS) matricos kompozitai su
vienasieniy anglies nanovamzdeliy (SWCNT) ir gelezies
nanodaleliy uzpildais. IStirtos skirtingos uzpildy
koncentracijos medziagos. Kompozity savitosios varzos
ir zemo daznio (10 Hz — 20 kHz) triuk§mo charakteristiky
tyrimai atlikti temperatiiros intervale nuo 75 K iki 365 K.

Tirty kompozitiniy medziagy jtampos fliuktuacijy
spektrai sudaryti i§ 1/ftipo komponenciy. Kompozity su
SWCNT jtampos fliuktuacijy spektrinis tankis yra
proporcingas jtampos kvadratui (1 pav.). Tuo remiantis
teigtina, kad triukSmo Saltinis Siuose kompozituose yra
varzos fliuktuacijos. Kompozity su MWCNT jtampos
fliuktuacijy spektrinis tankis yra proporcingas jtampai,
kas indikuoja Zymesnj tuneliavimo reiskiniy indélj i Siy
kompozity laiduma.

PDMS matricos SWCNT kompozitai yra maziau
termiSkai stabilis nei epoksido matricos MWCNT
kompozitai: kylant temperatiirai, stebimi atsitiktiniai
triukSmo lygio pokyciai (2 pav.). Kompozitai, turintys
maziau uzpildo, yra labiau jautris temperatiiros
pokyc¢iams, kadangi juose vidutinis atstumas tarp laidziy
uzpildo daleliy yra didesnis ir, atitinkamai, didesné
tikimybe, kad, atstumui didéjant dél Siluminés plétros,
bus nutrauktas perkoliacinis tinklas.
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2 pav. Normuoto jtampos fliuktuacijy spektrinio
tankio priklausomybé nuo temperatiiros
86 Hz dazniui (U=9,2 V).

Reiksminiai  Zodziai:  anglies  nanovamzdeliai,
polimeriniai kompozitai, Zemo daznio triuksmas.
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Anizotropiniy aukso nanodaleliy masyvy konfigaracijos parinkimas SERS padéklams
skirtiems nanoplastiky aptikimui

Theoretical engineering of anisotropic gold nanoparticle arrays for SERS-based nanoplastic
detection
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Plastic =~ waste, especially microplastics and
nanoplastics, has a severe negative impact on
environmental sustainability and various ecosystems.
The initial plastic wastes quickly deteriorate to
nanoplastics (NPs) sizes (<100 nm) in the environment
after being affected by UV-Vis irradiation, high
temperature, and other natural environmental
interactions. Then the pollutants spread even more
rapidly)[1]. NPs are challenging to detect due to their
small size. Surface-enhanced Raman spectroscopy
(SERS) is widely used for analyte detection at trace
levels and has the potential to become one of the standard
analytical methods for the analysis of NPs.

In this study, optimization of anisotropic gold
nanoparticle arrays, i.e., (i) a bowtie and (i) a
nanotriangle (comb-like bowtie), was performed using
the Finite-difference time-domain (FDTD) method, and
their suitability for NPs was investigated in detail,
including hot spot temperature analysis. The spectral
sensitivity was tailored to ~785 nm, which is commonly
used in experimental studies as an excitation wavelength.
Triangle bow-tie and Au notriangle arrays with a corner
radius of 15 nm and side length of 200 nm were designed
and investigated for different thicknesses and periods.
The maximum temperature increase that the hot-spots
can reach under the light irradiation used for Raman
measurements was determined to be AT ~ 50.85°C,
which should not damage the NPs structures.
Furthermore, the SERS enhancement factor was
determined to be as high as 1.9x107 for a 150 nm gold
thickness and a 60 nm nanogap.

Figure 1. Heat analysis of the gold bow-tie array on
a silicon substrate; the color scale bar represents
temperature in Kelvin (K).
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These bow-tie geometric parameters were later used
to form Au nanotriangles, where an even higher SERS EF
of 3.71x10° was obtained. The nanogap locations of the
hotspots were determined and compared. Overall, the
numerical simulation results indicate that anisotropic
gold structures can be considered as promising SERS
substrates as a platform for reliable trace-level detection
of NPs.
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Tuneliniy reiskiniy magnetinése nanostruktiirose valdymas magnetiniu lauku

Tunning of tunnelling effects in magnetic nanostructures by magnetic field

Darius Antonovié, Vilius Vertelis, Skirmantas Ker3ulis, Nerija Zurauskiené
VMTI Fiziniy ir technologijos moksly centras, Saulétekio al. 3, 10257, Vilnius
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Tuneliavimo  reiSkiniy valdymas magnetinése
nanostruktiirose yra itin svarbus tiek fundamentiniams
tyrimams, tiek pazangiy magnetoelektriniy jrenginiy,
magnetiniy jutikliy ir didelio grei¢io perjungimo
komponenty kiirimui [1]. P olikristaliniai m anganitai,
tokie ka ip L a;«CayMnQOs, pasizymi sudétinga sukinio,
krivio ir gardelés sgveika, dél kurios atsiranda tokie
reiskiniai kaip neigiama kolosali magnetovarza (CMR) ir
neigiama elektrovarza (ER). Sie efektai stipriai priklauso
nuo mikrostruktiiros, ypa¢ nuo tarpkristalitiniy riby,
kurios veikia kaip natiiraliis tuneliavimo barjerai. Norint
optimizuoti nanostruktiiry savybes, biitina suprasti ir
valdyti krivio pernasa per tarpkristalitines ribas, veikiant
sinchronizuotais elektriniais ir magnetiniais laukais.

Siamed arbet iriamos netiesinés  plonyjy
nanostruktiirizuoty manganity sluoksniy kriivio pernasos
savybés, juos ve ikiant sinchronizuotais nanosekundziy
trukmés elektrinio 1 auko i mpulsais ir m ilisekundiniais
magnetinio | auko i mpulsais (iki 2 0 T). Toks m etodas
leidzia sumazinti Dzaulinio S$ilimo poveikj ir tirti
tuneliavimo  procesus  esant  kvazistacionaraus
magnetinio la  uko salygoms. Voltamperinés
charakteristikos rodo aiSky peréjima nuo tiesinés prie
stipriai n etiesinés priklausomybés didéjant elektrinio
lauko stipriui. Analizé, paremta Glazmano—Matvejevo
modeliu [2], atskleidé, kad, esant stipriems elektriniams
laukams, d ominuoja neelastinis tuneliavimas per kelias
lokalizuotas biisenas tarkpkristalitingje srityje. Be t o,
nustatyta, ka d  voltamperinés ¢ harakteristikos
netiesiSkumas ir elektrovarzos dy dis ER, apibréZiamas
(1) lygtimi, yra itin jautriis magnetinio srauto tankiui (1
pav.) bei temperatirai, kas rodo stiprig sgveikg tarp
sukiniy orientacijos ir elektroninés pernasos.

ER = 2EEO . 1000
R(0)

(M

Tuneliavimo efekty valdymo magnetiniu lauku
galimybé suteikia naujy jzvalgy apie fundamentinius
kriivio pernasos mechanizmus koreliuotuose oksiduose.
Gauti rezultatai atveria kelig kurti magnetiniu | auku
valdomas tunelines j ungtis ir pr ojektuoti sparcius
magnetoelektrinius prietaisus, galincius suveikti per
subnanosekundes. P otencialios t aikymo sritys a pima
srovés ribotuvus, magnetinio lauko jutiklius ir
iSliekamaja atmintj, kur tiksli tuneliavimo charakteristiky
kontrolé yra kritiSkai svarbi prietaiso patikimumui.
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Reiksminiai Zodziai: magnetovarza, elektrovarza,
manganitai, nanosekundziy trukmés elektrinis laukas,
impulsinis magnetinis laukas.
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Metaliniy priemaiSu (Ni, Nb, Co, Cr) jtaka ferolektrinéms Pb:Fe.Os savybéms

Influence of metallic dopants (Ni, Nb, Co, Cr) on the ferroelectric properties of Pb:Fe.Os
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Multiferoikai — tai medziagos, kurioms btidingos bent
dvi pirminés feroinés savybés (magnetizmas,
feroelektrinis ar feroelastinis reiSkiniai) ir egzistuoja toje
pacioje fazéje ar tuo paciu metu. Viena i§ unikaliy
multiferoiky savybiy yra magnetoelektrinis reiskinys, kai
magnetinés medziagos savybés valdomos iSoriniu
elektriniu lauku ir atvirkséiai. Tai leidzia vystyti naujy
tipy atmintis (feroelektring laisvosios kreipties atmintj
(FRAM), magnetovarzing operatyviagja (MRAM)
atmintj) bei kitg auks$tyjy technologijy elektronika. Vis
délto multiferoikai — gamtoje retai sutinkamos
medziagos, net jei medziaga ir pasizymi multiferoinémis
savybémis tai biina Zemesnése nei kambario
temperatiirose [1]. Viena i§ medziagy, kuri demonstruoja
magnetoelektrinj reiSkinj yra Svino feritas (PbsFe,Os,
PFO) [2]. Visgi praktiniam pritaikymui baitina spresti
problemas, tokias kaip auksta nuotékio srové ar mazas
magnetoelektrinis koeficientas. Vienas efektyviausiy
sprendimy — PFO savybiy modifikavimas legiruojant
pereinamyjy metaly jonais.

Siame darbe buvo suformuotos PFO dangos,
legiruotos pereinamaisiais metalais (chromu, kobaltu,
niobiu bei nikeliu, kei¢iant legiruojancio elemento kiekj)
esant skirtingoms sintezés temperatiroms (500—-600 °C)
reaktyviojo magnetroninio nusodinimo metodu.

PFO plonasluoksnés dangos buvo legiruotos nikeliu
(3-10 % maseés), taip salygojant PFO gardelés
iSkraipymus, kurios turéjo jtakos feroelektrinéms
savybéms, ypac esant 5 % Ni koncentracijai bei 600 °C
sintezés temperatiirai. Gautas didziausias liktinis
poliarizuotumas P, = 66,7 uC/cm?. Tuo paciu padidéjo
kristality dydis, susiformavo tankesné morfologija,
priemaisy.

Legiruojant PFO dangas kobaltu (3—10 % masés),
taip pat buvo pastebimas zZymus feroelektriniy savybiy
pageréjima. Nustatyta, kad optimali sintezés temperatira
yra 550 °C, o esant 5 % Co koncentracijai P; pasieké 72
puC/em?, kartu padidéjo ir koercinis laukas (105 kV/cm).
Kaip ir nikeliu legiruotose dangose, nepavyko iSvengti
antriniy kobalto oksidy faziy formavimosi.

Chromu legiruotose PFO dangose taip pat iSmatuotas
feroelektriniy savybiy pageréjimas, didinant chromo
koncentracija (iki 5%) liktinis poliarizuotumas pasiekia
72,2 nC/em? esant 500 °C sintezés temperatiirai. Be to,
pastebétas struktiiros faziy persiskirstymas, atsirandant
$vino ir chromo oksidy antrinéms fazéms.

PFO dangose legiruotose niobiu pastebimas PFO
fazés smailiy intensyvumo pokytis, taciau nepavyko
iSvengti nesustabdo antriniy faziy susiformavimo.
Feroelektriniai matavimai parodé teigiama koreliacija
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tarp Nb kiekio ir lickamosios poliarizacijos — P; padidéjo
nuo 38 nuC/cm? (maziausios Nb koncentracijos dangoje)
iki 65 pC/cm? (didziausios Nb koncentracijos dangoje)
esant 500 °C sintezés temperatiirai.

Apibendrinant, visi keturi pereinamieji metalai — Ni,
Co, Nb ir Cr — pagerino Pb,Fe,Os feroelektrines savybes.
Reguliuojant priemaiSy koncentracija ir sintezés
temperatiira galima nustatyti optimalias salygas gauti

geriausioms feroelektrinéms savybéms (1 pav.).
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Reiksminiai Zodziai: multiferoikai, Svino feritas,
reaktyvusis magnetroninis nusodinimas.
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Kriivininky pernasos dinamika 2D ir 3D perovskituose

Charge Carrier Transport in 2D ir 3D Perovskites
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Per pastaruosius penkiolika mety perovskitai tapo
populiarts dél savo patraukliy optoelektriniy savybiy ir
ju galimo pritaikymo saulés elementy, $viesos diody bei
fotodetektoriy gamyboje. Sios medziagos yra unikalios
tuo, kad keiéiant jy cheming sudétj galima koreguoti jy
savybes ir taip padaryti tinkamesnes skirtingiems
taikymams [1-2]. Taip pat perovskitai gali formuotis
jvairiomis struktirinémis formomis, jskaitant 3D, 2D ir
kvazi-2D strukttras. Kiekviena jy pasizymi savita kriivio
pernaSos dinamika, kuri yra esminé prietaisy veikimui.
Tarp dazniausiai stebimy procesy perovskituose ir kitose
optoelektroninése medziagose galima iSskirti kriivininky
migracijg ir suzadintos energijos migracija (angl. charge
carrier migration and excitation energy migration) [3].
Suprasti, kuris i§ $iy procesy dominuoja medziagoje yra
svarbu tiek fundamentaliam medziagos supratimui, tiek
prietaisy projektavimui bei optimizavimui [2].

Siame tyrime buvo nagrinégjama, kaip keiciasi
kriivininky pernasa keiciant perovskito konfigiiracija nuo
pilnai 3D iki kvazi-2D ir 2D. Kei¢iant mazy ir dideliy
organiniy katijony santykj (PEA" ir FA") perovskito
gardeléje, buvo susintetinti perovskitai su skirtingu

katijony santykiu. Siekiant nustatyti dominuojant]
krivininky pernasos mechanizma, buvo atlikti
fotoliuminescencijos matavimai skirtingose

temperatiirose bei zadinimo-zondavimo spektroskopijos
tyrimai. Grynuose 2D perovskituose (zema Ruddlesden—
Popper fazé n) net ir aukStose temperatiirose
susiformuoja stabillis eksitonai. Papildomy smailiy ar
spektriniy pokyCiy nebuvimas rodo, kad suzadinti
eksitonai rekombinuoja lokaliai, nes Zemesnés energijos
sritys 2D perovskituose nesusiformuoja. Kvazi-2D
perovskituose sudarytuose i$ skirtingg sluoksniy skaiciy
(n) turinéiy faziy misinio, emisijoje dominuoja domenai
su maziausiu draustiniy energijos juosty tarpu (didziausio
n), kurie stebimi kaip labiausiai j raudong spektro puse
pasislinkusi FL juosta. AuSinimas slopina eksitony
nukreipimo procesg (angl. fumneling process), todél
eksitonai / krivininkai ,,jstringa® didesnio draustinio
juostos tarpo srityse ir ten rekombinuoja radiaciniu biidu,
uzuot migrave j zemesnes energijos sritis. Tai pasireiskia
kaip atskiros FL smailés, atitinkancios fazes su skirtingu
n =1, 2,3 ir tt. Lyginant 2D, kvazi-2D ir 3D atvejus
stebimas pernasos elgsenos tgstinumas: nuo stipriai
suriSty eksitony, kurie lieka lokalizuoti (2D), iki
hibridiniy sistemy, kuriose kriivininkai perneSami |
zemesnés energijos sritis, kur jiems rekombinuoti yra
palankiau (kvazi-2D), iki 3D laisvo kriivininky judéjimo
gardeléje, kur eksitonams susiformuoti maza tikimybé.
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Apibendrinant galima teigti, kad krtivininky
pernasos mechanizmas yra dominuojantis kvazi-2D ir
3D perovskituose, o 2D perovskituose stebima lokali
eksitony rekombinacija. PrieSingai nei 3D ar 2D
perovskituose, kvazi-2D struktiiros efektyviai nukreipia
kriivininkus ir leidzia pasiekti didesnius spindulinés
rekombinacijos efektyvumus, kas yra labai svarbu
$viesos diody ir kity optoelektroniniy prietaisy
taikymuose.

Reiksminiai Zodziai: perovskitai, eksitonai,
fotoliuminescencija, kritvininky migracija.
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Didelés tripletiniy eksitonuy energijos medziagos su dibenzofurano ir dihidrobenzodioksino
grupémis mélyniems TADF organiniams Sviestukams

High-Triplet-Energy Hosts employing Dibenzofuran and Dihydrobenzodioxin for Blue TADF
Organic Light-Emitting Diodes
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Organic light-emitting diodes (OLEDs) are leading
display technology owing to their light weight,
flexibility, simple fabrication, high contrast ratio and
energy efficiency. Among them, thermally activated
delayed fluorescence (TADF) OLEDs have attracted
particular interest because they enable the harvesting of
both singlet and triplet excitons through purely organic
emitters, thereby approaching unity internal quantum
efficiency [1]. However, developing stable and efficient
blue OLEDs presents challenges due to high-energy
exciton transitions, leading to increased degradation
pathways. Thus, extending the operational stability of
blue TADF OLEDs remains a major challenge and is
critical for their integration into commercial applications.

Efficient and stable blue TADF devices require host
materials with high triplet energies and well-balanced
charge transport. Dihydrobenzodioxin- and
dibenzofuran-based molecular scaffolds are promising
candidates, as they combine wide energy gaps, high
triplet energies, high bond dissociation energies, and
rigid backbones that allow for extensive chemical
modification [2—4].

In this study, we report the design of novel host
materials incorporating dibenzofuran and
dihydrobenzodioxin motifs (Fig. 1), and evaluate their
application in blue TADF OLEDs. Comprehensive
photophysical and electrochemical characterization,
along with device performance studies, reveal how
structural variations in these host frameworks influence
energy-level alignment, charge balance, and device
stability. Our findings highlight design principles for
developing next-generation host materials aimed at
improving both efficiency and operational lifetime in
blue TADF OLEDs.
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Fig. 1. Chemical structures of the studied hosts.
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Singuletinio eksitono susidarymo tikimybés nustatymas tripleto-tripleto anihiliacijos metu
modeliniuose fotonuy konversijos junginiuose

Determination of the probability of singlet exciton formation during triplet-triplet
annihilation in model photon upconversion compounds
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Tripletiniy eksitony anihiliacija (TTA) yra procesas,
kurio metu du mazesnés energijos tripletiniai eksitonai
yra panaudojami vieno didesnés energijos singuletinio
eksitono generacijai. TTA biidu galima realizuoti fotony
konversija ir ja pritaikyti saulés celiy efektyvumui
gerinti, giliy audiniy fototerapijai, 3D spausdinimui ar
net kovai su klimato kaita [1-3]. Nors $ios technologijos
potencialas didziulis, taciau sukurti sistema, kuri vykdo
nasig fotony konversijg, yra sunku. Sistemg tipiskai
sudaro dvi molekulés: ilgabange S$viesa sugerianti
(sensibilizatorius) ir trumpabangg $viesg spinduliuojanti
(anihiliatorius). Siy molekuliy energiniai lygmenys turi
buti suderinti taip, kad buty uztikrinta efektyvi energijos
pernasa.

Nepaisant vis didé¢jancio susidoméjimo ir intensyviai
vykdomy tyrimy TTA fotony konversijos srityje,
skirtingy grupiy tyrimuose, kuriuose naudojamos tos
pacios medziagos, daZznai pastebimi fotofizikiniy
parametry neatitikimai. Pastarieji daznai atsiranda dél
matavimy ir skai¢iavimo metody skirtumy. Tai trukdo
tiesiogiai palyginti konversijos medziagy efektyvuma ir
stabdo fotony konversijos technologijy pazanga. Dél Sios
priezasties Siame tyrime buvo nuspresta sistemingai
iStirti dazniausiai naudojamas ir literatliroje aprasomas
TTA molekules ir nustatyti jy parametrus. Visi
eksperimentai buvo atlikti vienoje laboratorijoje,
naudojant ta pacig eksperimenting jrangg ir vienodus
skai¢iavimo metodus, siekiant uztikrinti duomeny
palyginamuma bei rezultaty patikimumg. Tyrime
naudotos anihiliatoriy molekulés pavaizduotos 1
paveiksle.

a) b) c) d) €)
£
oD s
4
coUTg
&
1 pav. Anihiliatoriy molekulés: a) 2,5-difenilfuranas
(PPF), b) 9,10-difenilantracenas (DPA), c) Perilenas, d)

Rubrenas, e) 5,11-bis(trietilsililetinil)antradithiofeneas
(TES-ADT).

1N

Pagal $iy anihiliatoriy tripleto energijas buvo parinkti
sensibilizatoriai: PPF parinktas BNCzPTZ, DPA -
PtOEP, perilenui — PdTpBp, rubrenui ir TES-ADT —
PdPc. Visi atitinkamy koncentracijy
anihiliatoriaus/sensibilizatoriaus tirpalai buvo paruosti
naudojant THF ar tolueno tirpiklius.
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1 lentelé. Modeliniy anihiliatoriy fotofizikiniai

parametrai.

Anihil. Sensibil. bk duc I
PPF, BNCzPTZ, 68% 7.1% 36.7%
10 mM 10 uM

DPA, PtOEP, 100% 26%  52.0%
10 mM 10 uM

Perilenas, PdTpBp, 50% 4.1% 17.9%
0,lmM 10 uM

Rubrenas, PdPc, 90% 5.7% 15.6%
18 mM 15 uM

TES-ADT, PdPc, 81% 9.8% 33.0%
5 mM 15 uM

Naudojant integruojancia sfera buvo nustatyti

anihiliatoriy fluorescencijos (@r;) bei fotony konversijos
kvantiniai nasumai (@yc). Taip pat iSmatuota fotony
konversijos gyvavimo trukmé bei apskaiCiuotas
tripletiniy  eksitony pernasos efektyvumas (Drgr).
Nustacius fotony konversijos slenkstj (/,;) buvo jvertinta,
kokia tripletiniy eksitony dalis dalyvauja TTA procese
(Drr). Pagal §ig formule:
fo—huc €

HrscPrETPTTAPEL

buvo apskaiciuota kiekvienos sistemos statistinio
faktoriaus tikimybé f, nusakanti tikimybe, kai du
tripletiniai eksitonai susijungs j viena singuletinj eksitong.
Eksperimenty rezultatai pateikiami 1 lenteléje. Pastebéta
reikSminga f veréiy variacija lyginant su literatiiros
duomenimis: DPA ir TES-ADT statistinio faktoriaus f’
vertés skiriasi iki 2 karty, perilene ir rubrene iki 5 karty.
Pagrindiné Sios variacijos priezastis — fluorascencijos ir
konversijos ~ naSumo  nesutapimas,  dazniausiai
atsirandantis dél naudojamo skirtingo nasumo nustatymo
metodo.

Reiksminiai Zodziai: fotony konversija, statistinis
faktorius.
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Misrios YSZ ir GDC keramikos impedanso spektroskopijos analizé

Impedance spectroscopy analysis of mixed YSZ and GDC ceramics
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This thesis presents an examination of the
impedance spectroscopy of solid-state ionic materials
yttria-stabilized zirconia (YSZ), gadolinium-doped ceria
(GDC), and their composite mixtures. These materials
are highly relevant for advanced energy applications,
such as solid oxide fuel cells (SOFCs), owing to their
good ionic conductivity and thermal stability.

Impedance spectroscopy was employed to assess the
electrical characteristics of each material across a broad
spectrum of frequencies and temperatures. The
technique demonstrated the influence of the material's
internal structure, grain boundaries, and compositional
variations on ionic transport. The Nyquist plots derived
from each sample exhibited typical characteristics,
including semicircles that represent contributions from
both  grain (bulk) and grain  boundaries.
As the temperature rose, the diameter of the
high-frequency semicircle diminished, thereby affirming
that oxygen ion conductivity in YSZ is thermally
activated.

Pure YSZ showed higher resistance and activation
energy. Consequently, its ionic conductivity was lower
than that of GDC. The conductivity of pure GDC was
about 7-10* S/m at 500 K while the conductivity of
pure YSZ was 9:10° S/m at the same temperature as
demonstrated in Fig. 1.

GDC showed better conductivity and lower energy
activation in the same temperature region. These results
reflect the impact of its fluorite-type crystal structure
and the role of gadolinium doping in enhancing oxygen
vacancy mobility. The results confirmed the typical
behavior of each material [1, 2].

The composite ceramics, made by combining YSZ
and GDC, displayed more complex impedance behavior.
The composite showed lower conductivity than pure
YSZ, and much lower than pure GDC, suggesting that
the interface between phases introduces additional
resistive effects.

Surprisingly, the samples with higher YSZ
percentage showed slightly better ionic conductivity
than those with higher GDC concentration in mixed
compositions. It seems that in mixed YSZ/GDC
ceramics conduction pathways become very disturbed,
and the increasing amount of GDC enhances that
disturbance. Also, the effect of different grain size
(GDC 0.28 um and YSZ 3.79 um) between YSZ and
GDC could play significant role in determining the
favorable conductivity pathways.
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Fig. 1. The total ionic conductivity values of pure GDC,
YSZ and their mixed compositions
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Dibenzofurano pagrindu paremty matricos medzZiagy pritaikymas mélyniems trecios kartos
Siluma aktyvuojamos uZdelstosios fluorescencijos (TADF) organiniams Sviestukams

Application of dibenzofuran-based host materials for blue 3™ generation thermally activated
delayed fluorescence (TADF) organic light emitting diodes
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Pastarajj deSimtmetj aktyviai vykdomi tyrimai su
organiniais Sviestukais,  naudojanciais Siluma
aktyvuojamos uzdelstosios fluorescencijos (TADF)
spinduolius, kuriy pagalba yra gaunamas 100% vidinis
kvantinis naSumas [1]. Pramonéje naudojami zali ir
raudoni organiniai Sviestukai yra itin nasis ir stabilis,
taciau mélyni Sviestukai vis dar turi neiSspregsty
stabilumo problemy [2]. Vienas i§ galimy biidy pagerinti
mélyny $viestuky stabiluma yra sintetinti ir Sviestuky
struktliroje panaudoti naujas matricos medziagas.
Spinduolio molekulés yra jterpiamos | matricos
medziagg taip uzkertant kelig koncentraciniam gesinimui
ir pagerinant kriivininky perna$a. Sintetinamy matricos
medziagy tripleto energija privalo biti aukStesné nei
spinduolio, kad bty iSvengta atgalinés energijos
pernasos i$ spinduolio j matricg [3-4].

Siuo tyrimu buvo siekiama jvertinti trijy naujy
matricos medziagy — A0, Al ir A2 - paremty
dibenzofurano fragmentais tinkamumg naSiems ir
stabiliems mélyniems TADF organiniams $viestukams
gaminti. Matricos medziagy tripleto energijos vertés
nustatytos naudojantis sugerties ir liuminescencijos
matavimais. Optimali naudoto spinduolio DMeCzIPN
[5] koncentracija gauta i$ fotoliuminescencijos kvantinés
iseigos (PLQY) matavimy. Sviestukai gaminti
vakuuminio uzgarinimo biidu bei elektriskai ir optiskai
charakterizuoti, siekiant jvertinti jy naSuma ir stabiluma.

Nustatyta, kad matricos medziagy A0 ir Al tripleto
energijos sutampa su spinduolio tripleto energija, o
medziagos A2 tripleto energija - aukStesné. Visose
matricos medziagose nustatyta vienoda optimali
spinduolio koncentracija — 20%. Pagaminty prietaisy
nasumas nevirSijo EQE = 8.1%, o LTs (ties pradiniu
~1000 cd/m? $viesiu) verté, kuri parodo laika, per kurj
Sviesis sumazéja perpus sieké tik 2.5 val. Viena i§
priezasCiy tokiems rezultatams paaiSkinti galéty biiti
prietaisuose pastebéta organiniy sluoksniy kristalizacija.
Taip pat buvo pastebéta, kad Sviestuky spektras prie zemy
jtampy buvo itin platus ir Zalias, o papildomais tyrimais
parodyta, kad to priezastis yra eksipleksas,
susiformuojantis tarp spinduolio DMeCzIPN ir gretimo
sluoksnio medziagos Tris-PCz molekuliy. Siekiant
uzkirsti kelig eksiplekso formavimuisi buvo jterptas 10
nm storio papildomas medziagos mCBP sluoksnis.
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Naujyjy Sviestuky su mCBP tarpsluoksniu iSorinis
kvantinis nasumas sieké net EQE = 27%, o taip pat
buvo pagerintas ir jy stabilumas. LTso verté ties pradiniu
~1000 cd/m? §viesiu sieké 11 val. Papildomo mCBP
medziagos tarpsluoksnio jterpimas ne tik pagerino
$viestuky charakteristikas bet taip pat, kaip buvo
pastebéta, leido suvaldyti organiniy sluoksniy
kristalizacijos problema.
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PVB/ZnO-T/NaPT nanokompozitiniy dangy fiziniy ir antimikrobiniy savybiy analizé

Evaluation of PVB/ZnO-T/NaPT Nanocomposite Coatings: Physical and Antimicrobial
Performance
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COVID-19 pandemijos metu isryskéjo rySys tarp
gyvenimo bido ir mikroorganizmy plitimo, todeél
atsirado  ilgaamziy biocidiniy dangy poreikis.
Antimikrobinés medziagos, pavyzdZziui, biocidai ir
antibiotikai, yra labai svarbios infekcijy kontrolei, tac¢iau
atsparumas  antimikrobinéms  medziagoms, PSO
ivardytas kaip pasauliné grésmé, iki 2050 m. kasmet
galinti sukelti 10 mln. miréiy [1]. Cinko oksidas (ZnO) ir
2-merkaptopiridino N-oksido natrio druska (NaPT) yra
patvirtinti saugiam antimikrobiniam naudojimui. Tarp
ZnO struktiiry unikal@s yra tetrapodai (ZnO-T), kuriy
keturios kojos per centrg yra sujungtos tarpusavyje [2].

Siame tyrime sukurtos ilgaamzés PVB/ZnO-T/NaPT
nanokompozitinés dangos ir jvertintos jy fizikinés bei
antimikrobinés  savybés. ZnO-T  dydis buvo
kontroliuojamas centrifuguojant (0-5000 aps/min, So-Ss),
o NaPT koncentracija svyravo nuo 0,1 % iki 10 %.
Fizikinés savybés analizuotos naudojant Rentgeno
spinduliy difrakcija (XRD), ultravioletinés — regimosios
$viesos (UV-Vis-NIR) spektroskopija, atominiy jégy
mikroskopija (AFM) ir vandens kontaktinio kampo
(WCA) analize.

ZnO-T milteliy XRD analizé parodé, kad didéjant
centrifugavimo greiciui kristality dydis mazéja: nuo 42
nm, esant 0 aps/min (Sy), iki 30 nm, esant 5000 aps/min
(Ss). UV-Vis-NIR spektroskopija patvirtino, jog
PVB/ZnO-T/NaPT nanokompozitas buvo sékmingai
suformuotas (zr. 1 pav.). Dangy sugerties spektruose
fiksuojami budingieji bruozai tiek, ZnO-T, tick NaPT
medziagoms. AFM analizé parodé, jog PVB ir PVB-
NaPT dangy pavirsiai yra lygiis ir panasss vienas | kita.
Priesingai, PVB-ZnO-T ir PVB/ZnO-T/NaPT dangos
pasizymi iSsikiSusiomis ZnO-T kojomis pavirsiuje.
PVB/ZnO-T/NaPT dangos pavirSiaus aukstis yra beveik
dvigubai didesnis nei PVB-ZnO-T dangos. WCA
matavimai parodé, kad laikui bégant visy bandiniy
kontaktinis kampas mazéja, o tai rodo, kad didéja
pavirSiaus drékinamumas. Dangos su didesnémis ZnO-T
dalelémis (So ir Si) pasizymi ZnO dominuojanciomis
savybémis, o dangos su mazesnémis dalelémis (S3 ir Ss)
pereina prie NaPT sukelto hidrofiliSkumo. Jvertinus
pavirSiaus laisvaja energija (SFE) paaiskéjo, kad visais
atvejais, i8skyrus PVB-ZnO- Ts, -NaPT dangas, SFE
vertés buvo mazesnés i§ karto po suformavimo, palyginti
su vertémis, iSmatuotomis po 4 ménesiy. Be to, PVB-
ZnO-T-10NaPT dangos pasizymeéjo didesnémis SFE
vertémis nei Kiti bandiniai, o tai rodo, kad antimikrobinis
veikimas gali biiti prastesnis.
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1 pav. Tirty dangy UV-Vis spektrai: a) PVB dangos su

skirtingo dydzio ZnO-T dalelémis; b) PVB dangos su

skirtinga NaPT koncentracija; ¢) PVB dangos su ZnO-
Ts, dalelémis ir skirtinga NaPT koncentracija

Sis tyrimas parodo, kaip svarbu optimizuoti dangos
formavimo procesus, jog biity pagerintas gaunamy dangy
paviriy fizikinés bei antimikrobinés savybés.
ZnO-T,

Reiksminiai Zodziai: biocidai,

nanokompozitiné danga.
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Polimeriniy scintiliuojanciy SviesolaidZiy optiniy ir mechaniniy savybiy tyrimas naudojant
konfokaling¢ ir atominés jégos mikroskopija

Investigation of the optical and mechanical properties of polymeric scintillating optical fibers
using confocal and atomic force microscopy

Mikas Ir$énas', Augustas Vaitkevicius'
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Plastikiniai scintiliuojantys Sviesolaidziai yra placiai
taikomi aukStos energijos daleliy sekikliuose ir
detektoriuose dél savo trumpy scintiliacijos gesimo
trukmiy, aukstos energijos iSeigos, lankstumo, mazo
diametro ir zemos kainos [1,2]. Nuo 2021 mety jie tapo
svarbia LHCb (Large Hadron Collider beauty)
eksperimento dalimi, kai buvo pradétas naudoti jais
paremtas SciFi (Scintillating Fibre) daleliy sekiklis. Tai
yra vienas pagrindiniy LHCb komponenty, leidZiantis
nustatyti pralekianéiy daleliy trajektorijg ir impulsa.
Taciau dél dar palyginti trumpo SciFi eksplotacijos laiko
triksta matavimy, kurie jvertinty aukS$tos energijos
daleliy apsvitinimo sukelty struktiiros pakitimy poveikj
$viesolaidzio erdvinéms optinéms ir mechaninéms
savybéms. Siekiant prisidéti prie LHCb eksperimento $is
darbas yra skirtas jame naudojamy neapSvitinty
plastikiniy scintiliuojan¢iy Sviesolaidziy, pagaminty
Kuraray kompanijos, SCSF-78 (78MJ) ir SCSF-3HF
(3HF) optiniy ir mechaniniy savybiy charakterizavimui.
I Sviesolaidziy Serdis yra jmaiSyti aktyvuojantys ir
iSspinduliuojama Sviesos ilg] keiCiantys liuminoforai
atsakingi uz bandiniy scintiliacines savybes.

Tyrimo tikslas — nustatyti, kaip skirtingi liuminoforai
veikia plastikiniy Sviesolaidziy erdvinés struktiiros
optines ir mechanines savybes, atitinkamai naudojant
konfokaling ir atominés jégos mikroskopija.

Plastikiniy scintiliuojanciy Sviesolaidziy skerspjiiviy
pavirSiy fotoliuminescencijos spektrai, intensyvumo ir
vidutinio bangos ilgio pasiskirstymai buvo matuojami
skenuojancio konfokalinio mikroskopo sistema WITec
alpha300 S. Matavimai atlikti Sviesolaidziy Serdies
centre, kraste ir S$viesolaidzio apvalkale, matuojant
80x80 pum? plotus suzadinant 22,5 tukstanéiy pavirSiaus
tasky. Mechaninés savybés matuotos tuo paciu WlTec
alpha300 S mikroskopu kurj galima pritaikyti atominés
jégos mikroskopijai (AFM) pritaisius svirtelg su adata.
Jégos — atstumo kreiviy matavimai atlikti bandiniy

skerspjiviy Serdies centre, kraSte ir Sviesolaidzio
apvalkale.  Visi  matavimai  atlikti ~ kambario
temperatiiroje.

Bandiniy skerspjiiviai buvo paruosti poliravimo
metodu naudojant Sviesolaidziy poliravimo reikmenis:
10, 3 ir 1 um rupumo padékliukus, poliravimo staliuka,
keramikines ferules ir poliravimo diska. Atlikus bandiniy
poliravima pavyko paruosti lengvai atkartojamos
kokybés bandinius su matomais Serdies bei apvalkalo
sluoksniais ir be dideliy pavirSiaus defekty.

ISmatavus fotoliuminescencijos spektrus (1 pav.)
buvo nustatyta, kad 78M1J Sviesolaidzio pikas yra ties

200

470 nm, vietoj gamintojo nurodomy 450 nm. Tai galimai
ivyko dél suzadinimo bangos ilgio apribojimy ir
raudonojo krasto suzadinimo efekto. 3HF Sviesolaidzio
pikas atitinka gamintojo nurodyta 530 nm vertg.
Vidutinio bangos ilgio pasiskirstymy standartiniai
nuokrypiai yra iki 0,5 %, kas rodo tolygy liuminofory

pasiskirstymg  Serdyje. Intensyvumo standartiniai
nuokrypiai varijuoja nuo 11 % iki 60 %.
Jungo modulis skai¢iuotas naudojant Snedono

modelj, aproksimuojant jégos — jspaudimo kreivg nuo
kontaktinio tasko.

1 lentelé. Gamintojo nurodyti Sviesolaidziy parametrai.

Pavadinimas | Diametras | Emisijos Gesimo
[pm] pikas trukme
[nm] [ns]
SCSF-78 250 450 2,8
SCSF-3HF 250 530 7
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1 pav. Plastikiniy scintiliuojanéiy $viesolaidziy
fotoliuminescencijos spektrai matuoti skirtingose
skerspjiiviy vietose.
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konfokaliné mikroskopija, atominés jégos mikroskopija.
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Band alignment of Sb2Ses with various electron transport layers by photoelectron spectroscopy

Sb2Ses3 energijos juosty suderinamumas su jvairiais elektrony iStraukimo sluoksniais, naudojant
fotoelektrony spektroskopija

Gerarda Jocyté!, Arnas Naujokaitis', Rokas Kondrotas!
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gerarda.jocyte@ftmc.lt

Antimony selenide (Sb,Ses) is a promising absorber
material for optoelectronic devices because of its suitable
band gap of approximately 1.2 eV, an absorption
coefficient exceeding 10* cm™, low toxicity, and because
it is composed of low-cost, earth-abundant elements [1].
The most prominent application area of Sb,Se; is in the

development of lightweight, low-cost thin film solar cells.

To this day, the record power conversion efficiency of
Sb,Ses solar cells (>10%) was achieved using cadmium
sulphide (CdS) as an electron transport layer (ETL) [2,3].
However, Cd is a heavy cancerogenic metal which is
restricted in electronic use and highly regulated in other
applications. Therefore, there is a strong impetus in
exploring alternative materials to use as ETL for
developing high-efficiency Sb,Se; solar cells.

In this work, we studied five different ETL materials
(including CdS) as potential candidates to form
heterojunction with Sb,Se; absorber. One of the primary
requirements to form a good quality heterojunction is the
alignment of conduction band edges (CBM) between
ETL and Sb,Ses. No barrier or small offset (< 0.3 eV)
between ETL and absorber facilities electron flow and
aid in charge carrier separation in the solar cell.
Otherwise, too high CBM offset (> 0.5 eV) or negative
offset results in either current blockage or in high
interfacial recombination [3]. Therefore, it is important
to measure and estimate the VBM and CBM of ETL and
absorber. To determine the energy band alignment in the
heterojunction with several semiconductor materials, X-
ray photoelectron spectroscopy (XPS) and ultraviolet
photoelectron spectroscopy (UPS) were utilized. The
XPS method was used to determine the surface elemental
composition and ensure the absence of contaminants,
while UPS was applied to examine the valence band
electron spectra and to determine the semiconductor
ionization energy (Ej) corresponding to the valence band
maximum (VBM) and using semiconductors’ bandgap
values obtained from optical measurements to calculate
CBM. We also employed Kraut method [4] (eq. 1) to
determine the VBM offset between two materials at the
junction, which reflected a more real scenario of band
bending when two semiconductors are connected.

AE, = (Ez"L - E;') - (Eé(L - Ef) — AEg (D

Our results showed that as expected, the CBM offset
between Sb,Ses and CdS was about 0.3 eV which is
optimum for forming a good quality heterojunction (Fig.
1). Among oxide-based buffer layers, TiO, showed a
strong cliff-like band arrangement which would lead to a
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strong interfacial recombination of photo generated
charge carriers. On the other hand, ZnO and ZnMgO
buffer layers had lower CBM offsets (Fig. 1) and could
be good candidates to form a pn junction with Sb,Ses.
Finally, the CBM of In,Sy and SbySe; matched very well
showing a good compatibility between these two
materials.

Our findings clarify the band alignment of SboSe;
with various ETLs, offering insights in finding
alternative, more sustainable materials for developing
high-performance Sb,Se; based optoelectronic devices.

Vacuum |

) I i |j Tml

1 pav. Band alignment of Sb,Ses with various materials
calculated by Kraut method.

Key words:  heterojunction, band

photoelectron spectrscopy.

alignment,
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PEBA/UIO-66 kompozity pavirSinio kriavio dydZio ir poliSkumo valdymas

Controlling the magnitude and polarity of surface charge of PEBA/UIO-66 composites
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TENG devices, introduced in 2012, represent a
pioneering concept to convert surplus mechanical energy
into electricity, thereby allowing the powering of
autonomous microdevices. This innovation shows
significant promise to mitigate the environmental impact
associated with traditional energy production and battery
usage. Notably, TENG devices have already been
demonstrated to illuminate up to 8000 LEDs, propel
autonomous gas sensor devices, fuel biomedical
equipment, facilitate battery charging and etc.

For the enhanced TENG device output, it is necessary
to design polymers with asymmetric charging tendencies
— to gain positive or negative triboelectric surface charge.
For that, the triboelectric series are used as guidance.
However, the mechanical properties of polymers from
the series do not always meet the desired characteristics
for practical applications. For mechanical energy
harvesting from movement, as an example, soft and
flexible materials are needed for more effective
integration in the wearables. Herein we show the way
how to control the surface charge polarity of soft
elastomeric PEBA polymer by adding MOF fillers UiO-
66 and UiO-66-NH,.

Metal organic frameworks are a class of crystalline
compounds characterized by a three-dimensional
network formed by metal ions and organic ligands. MOFs
have garnered attention for their versatility and
applicability in diverse fields, ranging from energy
storage and gas storage to catalysis and gas separation.
The allure of MOF incorporation in TENG contact layers
lies in their exceptional attributes, such as high surface
area, porosity, and availability to chemical modifications.
Mostly MOFs have been reported as fillers in composites
used for contact layers, however recently individual
triboelectric properties of MOFs such as ZIF-8, MOF-74,
Ui0-66 and UiO-66-NH2 has been reported [1].

In the present work, we show that the addition of
UiO-66 and UiO-66-NH2 metal organic framework
(MOF) particles into polyether block amide (PEBA)
polymer increases the triboelectric surface charge density
and allows controlling the polarity of charge [2]. The
composites of PEBA polymer with 0.1 — 5 wt.% MOFs
enhanced the surface charge density of pristine PEBA in
the whole compositional range. The triboelectric
properties can be tuned not only by the amount of MOF
fillers but also by modification of UIO-66 1,4-
benzenedicarboxylic acid linkers with additional -NH2
groups. PEBA/UiO-66-NH2  composites remain
positively charged, while PEBA/UiO-66 system

202

undergoes the change of the triboelectric surface
charging from positive to negative between 0.5 wt.% and
1 wt.%. This material shows more tendency for negative
charge than Teflon.

PEBALRO-63 1wits b)
PERBALRO-68-NH2 2wt
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Fig. 1. Charge densities and polarities of PEBA/UiO-66

(1 wt%) and PEBA/UiO-66-NH2 (2 wt%) composite
films against a series of polymers.
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Fig. 2. (a) Energy (bars) and power (line) densities of
TENG devices at various load resistances; (b) voltages
across the capacitor generated by TENG devices based
on PEBA/UiO-66 or PEBA/Ui0-66-NH2 composites in

contact with ITO
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Lanksti daugiasluoksné tekstilés struktiira su metapavirSiumi elektromagnetiniy bangy
atspindZiui maZinti

Flexible Multilayer Textile Structure with Metasurfaces for Electromagnetic Reflection
Reduction
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Elektromagnetiniy (EM) bangy atspindzio mazinimas
yra svarbus Zmoniy ar jrenginiy apsaugai nuo didelés
galios EM spinduliuotés ir mazinant radarinj sklaidos
skerspjuvi (radar cross-section). Jprasti EM bangas
sugeriantys ir jy atspindj mazinantys pavir§iai yra
nelankstlis, sunkiis bei standiis, todél jy taikymas
dévimiems jrenginiams ir i$lenktiems pavirS§iams yra
ribotas. Pastaruoju metu metapavirSiai tapo populiariis
dél savo universaliy galimybiy valdyti elektromagnetines
bangas — nuo mikrobangy iki optikos, iskaitant atspindzio
mazinima, bangy fronty nukreipima bei kitus sprendimus
[1]. Kartu vis daugiau démesio skiriama lanks¢ioms
metapavirSiy struktiiroms, integruojamoms | tekstilés
pagrindus, kurios yra lengvos, plonos, komfortiskos ir

gali efektyviai mazinti atspindj plaiame dazniy
diapazone [2].
Siame darbe buvo istirti trys daugiasluoksniy

struktiiry variantai, skirti sumazinti mikrobangy atspindj.
Pirmasis sluoksnis — tai tekstilés pagrindas, visiSkai
padengtas laidzia pasta, po kuriuo palickamas 3 mm oro
tarpas. Toliau seka tekstilés sluoksnis, taip pat padengtas
laidzia pasta, arba metapavir$ius, sudarytas i§ kvadraty ar
kryziuky geometrijy, po kuriuo taip pat yra 3 mm oro
tarpas. Paskutinis sluoksnis — metaliné plokstelé,
uztikrinanti visiSkg bangy atspindj ir supaprastinanti
tikry objekty, tokiy kaip Zmogaus oda ar metaliniai
pavirsiai, imitacijg. Pirmasis variantas (1 pav. a), kuriame
visi sluoksniai buvo pilnai padengti, parodé bazinj
atspindzio mazinimo lygj, taciau rezonansiniai dazniai
buvo riboti. Antrasis variantas (1 pav. b), su kvadraty
metapavirSiaus  sluoksniu, leido geriau valdyti
rezonansus ir sustiprinti destruktyvios interferencijos
efekta. Treiasis variantas naudoja skirtingy dydziy
kryziuky metapavirS§iy (1 pav. c), kuris turi kelis
rezonansinius daznius.

1 pav. Struktiiry variantai: visi sluoksniai pilnai padengti

(a), su kvadraty metapavirsiu (b),
metapavirsiu (c).

su  kryziuky
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Modeliavimas, atliktas CST Studio programingje
jrangoje, parodé, kad visi trys nagrinéti sluoksniai
sumazina EM bangy atspindj, taciau jy efektyvumas
priklauso nuo metapavir§iaus geometrijos (2 pav.). Pilno
dengimo struktiira sumazino atspindj tik siaurame dazniy
ruoze. Kvadraty metapavirSius uztikrino rySkesnj
atspindzio mazinimg, nes kvadratiné geometrija leido
tiksliau valdyti rezonansinius reiskinius tarp sluoksniy ir
pagerino destruktyvios interferencijos salygas. Kryziuky
metapavirSius pasirodé dar efektyvesnis — rezonansiniai
minimumai buvo gilesni, sugerties dazniy diapazonas
platesnis, o atspindzio mazinimas isliko stiprus visame X
dazniy juostos ruoze.

2 T T T T T
04 --+Be -
2 1N [ |-~ --Su KryZiuky Metapav. modeliavimas |
*z.“ |- = - - Su Kvadrateliy Metapav. modeliavimas
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-6 e A
-8 e
10 A -
2 V =M A
2 s ---3g
o -14 4 - n
o 16 . i
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.
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2 pav. Trijy skirtingy struktiiry atspindzio grafikai.

Trijy sluoksniy tekstilés struktiira su kryziuky
metapavirSiais efektyviai sumazina elektromagnetiniy
bangy atspindj. Kryziuky geometrija uztikrina placiausia
ir giliausig sugerties dazniy diapazong. Rezultatai parodeé,
kad tinkamai parinkta metapavirSiaus forma leidzia
tiksliau wvaldyti rezonansus ir pasiekti stabilesnj

atspindzio mazinimg lanksCiose tekstilés pagrindu
sukurtose strukttirose.
Reiksminiai  Zodziai:  elektromagnetinés  bangos,

interferencija, rezonansas, atspindys, metapavirsius.
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OVERSHOOT PULSES IN PEROVSKITE LIGHT EMITTING DIODES. THE ROLE OF
OPERATION CONDITIONS
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Hybrid perovskite light-emitting diodes
(PeLEDs) are a promising new technology for

the development of next-generation light
sources. They are characterized by high
photoluminescence (PL) and

electroluminescence (EL) efficiency, which is
now above 30%. In some applications, PeLEDs
are expected to operate in pulsed mode.
Generation of light pulses with sufficiently high
intensity requires high power electrical
pumping, which poses significant problems for
electrical pumping and leads to deterioration of
PeLED performance, its degradation or even
damage. PeLEDs operating in a non-
conventional regime based on the so-called
overshoot effect enable generation of short,
high  intensity,  perfectly  electrically
synchronizable optical pulses by using
relatively low-power electrical pumping.
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Figure 1. Electroluminescence overshoot transient after
application of rectangular voltage pulse (red).
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Here we demonstrate overshoot pulse
generation by Formamidinium lead iodide
(FAPI) PeLEDs and analyse their formation
dependencies on temperature and time-shape of
varying voltage electrical pumping pulses. The
overshoot pulse intensity and shape are
determined not only by the voltage and duration
of pump pulses, but also on the offset voltage
applied between pump pulses and negative
voltage pulses applied immediately after the
pump pulse termination. Intensity of overshoot
pulses strongly increases at temperatures below
200 K. We demonstrate that redistribution of
mobile ions affecting electric field strength and
its spatial distribution along the perovskite layer
thickness is mainly responsible for the unusual

overshoot pulse generation  properties.
Mathematical modelling of the
electroluminescence dynamics enables to

reproduce the electroluminescence dynamics
and reveals two PeLED operation regimes
enabling or disabling overshoot pulse
generation.
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Nekoherentiné fotony konversija naujuose monomeriniame ir heksameriniame TIPS-
antraceno junginiuose

Incoherent Photon Upconversion in Novel Monomeric and Hexameric TIPS-Anthracene
Derivatives

Justas Lekavi&ius', Paulius Baronas'?, Maciej Majdecki’, Przemystaw Gawel’, Kasper M. Poulsen?, Karolis
Kazlauskas'
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Photon  upconversion  through triplet-triplet
annihilation (TTA-UC) is one of multiple methods to
increase the energy of incident photons. The main
advantage of the TTA-UC mechanism, compared to
upconversion in lanthanoid ions or coherent nonlinear
optical methods, is its operation under low power
incoherent excitation [1]. This characteristic property
makes the TTA-UC mechanism suitable for targeted drug
delivery, optogenetics, near-infrared vision or
photovoltaics [2]. Among these, applications in
photovoltaics are particularly promising, as modular and
efficient TTA-UC films could be integrated into solar
cells to harvest sub-bandgap photons, thereby
overcoming the Shockley-Queisser limit.

TTA-UC systems are typically constructed from two
organic molecules: a sensitizer and an annihilator. The
sensitizer is responsible for light absorption, triplet state
generation via intersystem crossing (ISC), and triplet-
energy transfer (TET) to the annihilator. After the energy
transfer step, two annihilator triplets collide and undergo
TTA, producing a higher-energy excited singlet state,
which subsequently decays through fluorescence (FL).
TTA-UC mechanism involves multiple steps, which
make the process difficult to control. Therefore, it is still
necessary to design new TTA-UC compounds, mainly
focusing on effective annihilators. An ideal annihilator
should possess a high spin-statistical factor (f),
representing the probability of generating an excited
singlet state during TTA. In addition, the annihilator must
be energetically compatible with existing sensitizers and
have a high FL quantum yield (¢g; ). The latter is
particularly crucial in the solid-state samples, as
molecular aggregation can severely reduce the emission
yield.

In this work, two novel anthracene-based annihilators
(Anc-Mono and Anc-Hex) were studied and compared to
a well-established TIPS-Anthracene annihilator (Fig. 1)
[3]. The hexamer Anc-Hex is conceptually appealing due
to its capability to harvest multiple triplet excitons within
the same molecule. Both new compounds were paired
with porphyrin-based sensitizers, and the resulting TTA-
UC molecular systems were tested in solutions and films.

Both Anc-Mono and Anc-Hex were found to possess
a suitable energy level distribution to function as
annihilators and exhibited high FL quantum yields (¢,
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= 95.5% and 84.0%, respectively). Despite these results,
their UC quantum yields in solutions (¢ = 14.4% and
3.5%, respectively) were significantly lower compared to
an equivalent sample with TIPS-Anc reference (¢ =
23.1%). This reduced performance was attributed to a
decrease in the spin-statistical factor of Anc-Mono and
Anc-Hex. Density functional theory calculations further
suggest that this decrease arises from an additional TTA
loss channel via higher energy triplet states (T; + T; —
T,), a pathway that becomes energetically favourable
only in the new annihilators.

TTA-UC performance in solid-state samples was
even lower, with Anc-Mono films achieving a maximum
¢yc value of 0.27% and outperforming Anc-Hex
samples. Several loss channels were identified, including
excimer formation, back fluorescence resonance energy
transfer from the sensitizer to the annihilator and further
reduction of f in the solid-state.

This work identifies and analyses the main TTA-UC
loss channels of the studied annihilators in both solution
and solid-state samples, thereby providing insights for
the design of more efficient annihilators.

a) b)
Y
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seclseok:
e

TIPS-Anc

Fig. 1. Annihilators studied in this work: a) TIPS-Anc
(reference), b) Anc-Mono, c¢) Anc-Hex.

Anc-Hex

Anc-Mono

Keywords:  triplet-triplet  annihilation — (TTA),
upconversion (UC), photophysics, oligomer, anthracene
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Bismuto ferito plony pléveliy, gauty reaktyviuoju magnetroniniu ko-purskimu, optiniy
savybiy nustatymo metody lyginamoji analizé

Comparative Evaluation of Methods for Extracting Optical Properties of Bismuth Ferrite
Thin Films Prepared by Reactive Magnetron Co-Sputtering
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Bismuto feritas (BiFeOs;, BFO) yra vienas i§
perspektyviausiy daugiafunkciniy oksidy, pasizyminciy
feroelektrinémis ir antiferomagnetinémis savybémis
kambario temperatiiroje. Dél placios optinés draustinés
juostos (2,2-2,7 eV) ir didelio lizio rodiklio $i medziaga
yra tinkama taikymams spintronikoje, FeRAM atmintyse
bei fotovoltiniuose jrenginiuose. BFO plony pléveliy
savybés itin priklauso nuo sintezés salygy, ypa¢ nuo
padéklo temperatiiros jy nusodinimo metu. Optiniy
charakteristiky nustatymo metody palyginimas yra
svarbus, nes pasirinktas metodas gali daryti jtaka
optiniy konstanty patikimumui, ypa¢ esant silpnai
interferencijai ar struktiiriniam netolygumui.

Siame darbe BFO plonos plévelés buvo nusodintos
tiesioginio  srovés reaktyviuoju ko-magnetroniniu
purskimu gryno deguonies aplinkoje. Méginiy padéklai
(1 mm storio) buvo kaitinami iki skirtingy temperatiiry:
475, 500, 525 ir 550 °C. Purskimui naudoti 3 coliy
skersmens Bi ir Fe metaliniai taikiniai (99,9 % grynumo).
Darbinis slégis buvo palaikomas 1 Pa, nusodinimo
trukmé — 1 valanda.

Struktlirinés savybés tirtos rentgeno spinduliy
difrakcija (Bruker D8, Cu Ka), morfologija -
skenuojanciu elektroniniu mikroskopu (Hitachi S-
3400N). Optinés charakteristikos nustatytos matuojant
pléveliy S$viesos perdavimo spektrus (380-780 nm
diapazone) ir taikant Tauc, Kramers-Kronig bei
Swanepoel metodus luzio rodikliui ir optinei draustinei
juostai jvertinti.

SEM tyrimai parodé grudeliy evoliucijg: nuo ~250
nm (475 °C) iki ~380 nm (550 °C).

> . 3 § P
5 1 % . R : it

1 pav. SEM vaizdai BFO plony pléveliy, nusodinty
esant skirtingoms padéklo temperattiroms: (a) 475 °C,
(b) 500 °C, (c) 525 °C, (d) 550 °C.
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Rentgeno difrakcijos rezultatai patvirtino
romboedring perovskito BFO faze, taciau prie Zemesnés
(475 °C) ir aukstesnés (=525 °C) temperatiiros atsirado
Salutiniy faziy Bi-FesOy ir B-Bi2Os perteklius. DidZiausia

BFO fazés grynumas (76 %) gautas plévelgje,
nusodintoje 500 °C temperatiiroje.
] ® Bi,Fe,0, 475°C
& v ——500°C
s B v p-Bi; 0, s
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2 pav. BFO rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD)
modeliai. Pavaizduotos pagrindinés romboedrinés BFO
fazés (pazymétos skliaustuose) bei antrinés fazés
Bi:FesOy (apskritimai) ir -Bi2Os (trikampiai).

Optiné analizé parodé, kad méginiy draustinés
juostos plotis yra 2,32-2,36 eV. Sios vertés atitinka
literatliroje nurodytas BFO reikSmes.

Luzio rodiklio jvertinimas parodé metody skirtumus:
Kramers-Kronig skaic¢iavimai prognozavo monotoniska
luzio rodiklio didéjima kylant temperatiirai, tuo tarpu
Swanepoel metodas parodé nemonotoniska
priklausomybe, tiksliau atitinkancig strukttirinj faziy
degradacijos  pobiidj  aukStesnéje  temperatiiroje.
Perdavimo matricy modeliavimas patvirtino, kad
Swanepoel metodu gautos lGzio rodiklio vertés geriau
atitinka eksperimentinius pralaidumo spektrus, nepaisant
rySkiy interferencijos maksimumy ir minimumy
pralaidumo spektruose nebuvimo.

Tyrimas rodo, kad 500 °C padéklo temperatiira Siame
tyrime yra optimali temperatiira BFO pléveliy auginimui:
pasiekiamas aukstas kristaliskumas, tanki morfologija ir
minimalus antriniy faziy kiekis be papildomo atkaitinimo
proceso.

Reiksminiai Zodziai: BFO, magnetroninis purskimas,
plonos plévelés, optinés savybés, liizio rodiklis.



Fosfatais klijuoty keramiky tankinimas

Densification effect in phosphate bonded ceramics
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Siais laikais keramikos vaidina itin svarby vaidmenj
kasdieniniame gyvenime, jy panaudojimas apima
dielektrikus kondensatoriuose, pjezoelektrinius
prietaisus, atminties komponentus ir jutiklius. Fosfatais
klijuotos keramikos (FKK) yra perspektyvi ir ekologiska
alternatyva tradicinei keramikai, kuri daznai gaminama
sudétingais ir energija reikalaujanciais metodais, tokiais
kaip kibirkstinis plazminis sukepinimas arba karStas
spaudimas. FKK pasizymi puikiu terminiu, cheminiu ir
mechaniniu stabilumu. Taciau vienas pastebimas jy
apribojimas yra mazesnis jy tankis, palyginti su jprastai
gaminama keramika. Siame pristatyme nagrinéjama biriy
fosfatais suriSty keramiky tankinimo galimybé (1)
kei¢iant slégj ir (2) naudojant dviguba grideliy misinj:
(1-x) stambiis + x smulkds.

Méginiai buvo paruosti pagal S§ia procediira.

Fosfatiniai klijai buvo paruostai iStirpinant AIPO4
vandenyje, kol miSinio tankis pasieké 1,42 g/cm’.
Komercinis bario titanatas BaTiO; buvo isigytas i§ ,,US
Research Nanomaterials* (99,9 % grynumo, grideliy
dydis 300 nm) ir ,,Sigma-Aldrich® (99,9 % grynumo,
grideliy dydis <3 pm, véliau SEM nuotraukomis
nustatytas kaip 700 nm). Bario titanato milteliai buvo
homogenizuoti su 8,5 % skysty klijy ir vienaasiu budu
presuoti j granules. Buvo paruostos trys méginiy serijos
— dvi serijos su stambiais arba smulkiais grideliais,
presuotais esant skirtingam slégiui, ir viena su milteliy
miSiniu esant fiksuotam slégiui. Véliau tabletés buvo
paliktos kietéti 24 wval. ir pakaitintos 300 °C
temperatiiroje 1 val., kad kietéjimo procesas paspartéty.
Tuomet viena pusé buvo visiskai padengta sidabro
kontaktu gary nusodinimo budu, o kita pusé buvo
padengta koncentriniy kontakty zvaigzdynu.
Norint panagrinéti tankinimo efekta buvo pamatuota
dielektriné skvarba 20 Hz — 1 MHz diapazone, kadangi
pagal vieng i§ dielektrinés skvarbos modeliy
Liechteneckerio modelj — kompozito dielektrinés
skvarbos logaritmas yra lygus visy jo sudedamyjy daliy
skvarbos logaritmy vidurkiui (1).

In (g.5) = Z(fi *1In (&) (1)

Cia eer yra kompozito efektyvi dielektring skvarba, f;
yra medziagos tirio dalis, & medziagos dielektriné
skvarba.
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2 pav. Dielektrinés skvarbos realiosios dalies
priklausomybé nuo spaudimo gamybos metu.

Reiksminiai Zodziai: fosfatai, grudy dydis, keramikos,
keramiky tankis, bario titanatas.



UZzpildy rusies poveikis Cr203 kompozito dangy tribologinéms savybéms

Effect of additives on the tribological properties of Cr203 composite coatings
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Chromo oksido ir jo kompozito dangos pasizZymi
dideliu kietumu, reikiamomis tribologinémis savybémis,
atsparumu  aukStai temperatiirai ir korozijai. Sios
unikalios savybés leidzia $ias dangas naudoti metaliniy
pavir§iy apsaugai nuo mechaninio bei cheminio
poveikio [1-3]. Plazminis purS$kimas yra vienas i$
placiai naudojamy metody jvairiy keraminiy dangy,
tame tarpe ir chromo oksido sluoksniy formavimui.
Cr,0; dangy struktiirg, porétumg, mechanines ir
tribologines savybes galima valdyti keiciant plazminio
purskimo parametrus (galia, naudojamy dujy srauta,
milteliy jvedimo vietg ir t.t.). Chromo oksido dangy
mechanines, elektrines, korozines ar tribologines
savybes galima valdyti papildomai jmaiSant jvairiy
medziagy (TiO,, grafito, ALOs;, Y20s, anglies
nanovamzdeliy, CeO; ir kt.), taip formuojant chromo
oksido kompozity dangas [2, 4-6]. Darbo tikslas buvo
suformuoti Cr203, Cry03-Si02-TiO; ir Cr203-Si02-TiOs-
grafito dangas bei jvertinti plazmos srauto temperatiiros
ir uzpildy jtaka dangy tribologinéms savybéms.

Dangy formavimui buvo naudoti Cr;Os3;, Cr,Os-
Si0,-TiO, ir grafito milteliai. Grafito milteliy
koncentracija pradiniuose Cr,O3 bei Cr03-Si0,-TiO»
milteliuose buvo 10 % pagal mas¢. Dangos formuotos
ant P265GH plieno padékly, naudojant oro ir vandenilio
dujy misinj [5]. Plazmos generatoriaus galia buvo ~38,0
kW, ~41,0 kW ir ~45 kW, kas leido valdyti plazmos
srauto temperatiirg. Dangy pavirSiaus morfologija buvo
tiriama skenuojanciu elektroniniu mikroskopu (SEM)
bei Siurk§tumo matuokliu Mitutoyo Surftest SJ-210.
Dangy elementiné sudétis pries ir po tribologiniy tyrimy
buvo matuota Rentgeno spinduliy energijos dispersijos
spektrometrija (EDS). Rentgeno spinduliy difrakcija
(RSD) ir Ramano spektroskopija buvo vertinama Cr,O3
ir jos kompozito dangy faziné sudétis ir rySiy tipas.
Tribologinés savybés buvo matuotos naudojant CETR-
UMT-2 tribometra, naudojant Al,Oj3 rutuliuka, esant 1 N
ir 3 N jégai, o trinties trukmé buvo 120 min ir 300 min.

EDS tyrimai parodé¢, kad suformuotose Cr,Os-
grafito bei Cr,03-Si0,-TiO,-grafito dangose anglies
koncentracija sieké tik nuo 1 % iki 2 %, nors
pradiniuose milteliuvose buvo net 10 %. Didéjant
plazmos srauto temperatiirai grafito koncentracija
dangose sumazéjo. Didéjant plazmotrono galiai buvo
formuojamos tolygesnio pavirSiaus chromo oksido ir jo
kompozity dangos. Verta paminéti, kad grafito jvedimas
leido nezymiai sumazinti chromo oksido kompozity
dangy Siurkstuma.
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Nors elementines sudéties tyrimai ir parodé titano,
silicio ir anglies egzistavima, taciau Cr,03-Si0,-TiO, ir
Cr03-Si0,-TiOs-grafito  dangy  rentgenogramose
nenustatyta grafitui, TiO, ar SiO, junginiams biuidingy
smailiy. Visose suformuotose dangose gautos smailés
ties 24,6°, 33,7°, 36,3°, 41,6°, 50,3°, 55,0°, 63,6°, 65,3°
ir 73,1° 20 kampais yra priskiriamos Cr20s eskolaito
fazés (012), (104), (110), (202), (024), (116), (214),
(300) ir (1010) kristalografinéms orientacijoms.

Didinant plazmos srauto temperatiira nezymiai keitési
tik Cr,Os fazei priskiriamy smailiy intensyvumas.

aV. Cr203—Si02-Ti2-raﬁt dangos pavirSiaus
vaizdai naudojant 1 N (kair¢je) ir 3 N (deSinéje) jéga.

Atlikti trinties bandymai parodé, kad Cr,Ojs, Cr2Os-
Si0,-TiO; ir Cry03-Si0,-TiO,-grafito dangy pavirsius
yra nudiles nezymiai ir jvertinti santykinio dilimo
greiCio esant 1 N apkrovai nepavyko (1 pav.). Plieno
trinties koeficientas buvo ~0,687, o suformuoty dangy
trinties koeficientas kito nuo 0,316 iki 0,490 esant 1 N.
Pavir$iuje, nutrintos zonos plotis padidéja naudojant 3 N
jéga (1 pav.), o dangy trinties koeficientas buvo nuo 20
% iki 40 % mazesnis uz plieno. Nustatyta, kad valdant
plazmos srauto temperatiirg ir milteliy uzpildo rasj,
dangy santykinj dilimo greitj galima sumazinti nuo 15
iki 40 karty.

Reiksminiai ZodzZiai: plazminis purskimas, chromo
oksido dangos, tribologija, trinties koeficientas.
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NBT-BT plonyjy sluoksniy auginimas lazerinio nusodinimo metodu

Pulsed Laser Deposition of NBT-BT Thin Films
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Plonieji  feroelektriniai sluoksniai yra placiai
naudojami elektronikos komponentuose, pavyzdziui,
kondensatoriuose, ar mikroelektroninése mechaninése
sistemose (MEMS) dél savo pjezoelektriniy savybiy [1].
Iprastai naudojamos medziagos daznai yra $vino
pagrindu susintetinti perovskito oksidai. Svinas yra
kenksmingas aplinkai ir gyviesiems organizmams todél
yra ieSkoma $vininiy medziagy alternatyvy. Viena i§ jy
yra NagsBiosTiO3-BaTiO; (NBT-BT) kietieji tirpalai.
Nuo 2000 m. besviniy feroelektriniy medziagy tema yra
praktikoje pritaikomus be$vinius sluoksnius. Sio darbo
tikslas yra optimizuoti 0,8NBT-0,2BT plonyjy sluoksniy
auginimo parametrus, sickiant gauti nelaidzius ir
homogeniskus polikristalinius sluoksnius.

Sluoksniai auginami ant Pt/LaNiO3/SiO,/Si padékly
naudojant KrF eksimerinj lazerj, kurio bangos ilgis yra
248 nm. Keifiami auginimo parametrai pateikti 1

lenteléje: padéklo temperatiira, deguonies slégis,
atstumas tarp taikinio ir padéklo bei lazerio energijos
jtekis.

Gauty sluoksniy struktira ir sudétis buvo tirti
skenuojancios elektroninés mikroskopijos (SEM) ir
rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) metodais.

Dielektrinés savybés buvo matuotos HP4284A LCR
matuokliu kambario temperatiiroje. I$ rezultaty matyti,
kad auginimo parametrai daro jtakg auginamiems
sluoksniams: temperatiirai didéjant (1 pav.) ar deguonies
slégiui mazéjant (2 pav.), griidai didéja. Taip pat kinta
sluoksnio homogeniskumas.

1 pav. Sluoksniy SEM nuotraukos didéjant (iS kairés |
desing) padéklo temperatiirai auginimo metu.

2 pav. Sluoksniy SEM nuotraukos didéjant (i$ kairés i
desing) deguonies slégiui auginimo kameroje.
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3 pav. yra pateikta rentgeno spinduliy difrakcijos
rezultatai. IS jy matyti, kad ties 42-48° skiringai auginty
sluoksniy fazés yra nevienodos. Taip yra dél kitokios
bario titanato koncentracijos kiekviename sluoksnyje.

—S1
—S4
—S5
—S6
—S8
—S9
——S10

50000

—— Padéklas
——0,8NBT-0,2BT
——— 0,94NBT-0,06BT

20 40 60
20, °

3 pav. Rentgeno spinduliy difrakcijos rezultatai.

1 lentelé. Sluoksniy auginimo parametrai.

Temperatiira, | Slégis, | Atstumas, | Jtékis,

°C mbar mm J/em?
S1 600 03 55 1,5
S4 550 03 55 1,5
S5 650 03 55 1,5
S6 600 0,06 55 1,5
S8 600 03 55 1,8
S9 600 03 55 2.1
S10 600 03 55 2.4

Reiksminiai  Zodziai: besviniai  sluoksniai, PLD,

perovskitai, dielektriné spektroskopija.
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Electromagnetic radiation (EM) emitted by various
devices can cause malfunctions or damage to other
electronic devices. EM shielding materials help prevent
this. These materials, known as absorbers, act as barriers
to the propagating radiation [1]. A material’s absorption
increases with more electric and magnetic dipoles.
Materials with high dielectric permittivity are the source
of these dielectric dipoles [2]. Moreover, standard-filled
materials require significant amounts of resources.
Therefore, various structured materials are being
developed. This approach aims to reduce resource
consumption and lower production costs.

The objective of this study is to investigate the
dielectric properties of 3D printed composite materials
with different amounts of carbon nanotubes (CNT) (1.3
wt% % and 1.8 wt% %) and barium titanate (BaTiOs)
(10 % and 20 %) across a broad frequency range.

The best absorption is observed in composites
containing barium titanate additives. Figure 1 presents
the measured dependence of the absorption coefficient
on frequency for 1.8 wt % + 20 % BaTiOs samples with
different structures. In a filled plate, the absorption
coefficient reaches up to 70 %. As the EM frequency
increases, the HREA structure also exhibits rapidly
rising values, with absorption increasing from 40 % to
60 %. It was determined that the most minor changes in
absorption properties compared to the filled plate occur
when using the HREA structure.

1.0

T T T T
—BH 1.8 wt % + 20 % BaTiO,
e HH

HREA
—FPL

0.8

0.6

Absorption coefficient

0.0 L . L
40 50

f, GHz

Fig. 1 Dependence of the absorption coefficient on
frequency in composites with 1.8 wt % carbon
nanotubes and 20 % barium titanate fillers

Figure 2 shows the dependence of the dielectric
permittivity on frequency in samples of various
compositions. In samples containing 1.8 wt % of CNTs,
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a strong decrease in the imaginary part of the dielectric
permittivity is observed across the frequency range from
10 Hz to 1 GHz - a pronounced conductivity
phenomenon is observed. The real part decreases
sharply up to 1 kHz, which is explained by the
interfacial polarization occurring at the surface of the
electrodes [3]. As the frequency increases further (to 40
GHz), the real permittivity values drop to 4.

The highest EM wave absorption coefficient in the
frequency range from 25 GHz to 53 GHz was achieved
in composites with the highest CNT (1.8 wt %) and
20 % BaTiOs concentration. However, barium titanate
has a significant impact on the interaction of the
composite with EM radiation only at frequencies from
25 GHz to 53 GHz, but in the lower frequency range (10
Hz - 1 GHz), BaTiOs; leads to enhanced conductivity
properties.

- 4l m P Y T

my Y
O 1.3wi%CNT
O 1.8wi%CNT
A 1.8wt% CNT + 10 % BaTiOg

¥ 1.8wt % GNT + 20 % BaTiOg |

T T oy |

e

L0

"

10" 10 10° 10* 10° 10° 10" 10°

10° 10" 10"
f, Hz

Fig. 2 Dependence of the dielectric permittivity on

frequency in composites of different composition.

Key words: composites, carbon nanotubes, barium
titanate, 3D printing, dielectric properties
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Magnetinio lauko dinamika magnetinio impulsinio suvirinimo procese

Magnetic field dynamic during the magnetic pulse welding process
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Welding metals with pulsed magnetic fields is a
modern, environmentally friendly method that does not
require high temperatures to melt the parts to be welded.
The process is based on the application of short, pulsed,
high-amplitude magnetic fields that generate a temporary
magnetic pressure on the workpieces. This pressure is
sufficient to accelerate the flyer material to high speeds,
resulting in a high-energy collision with the target and the
formation of a localized bond interface. A key advantage
of this method is the ability to bond different metals,
which is often not possible with conventional fusion
welding techniques.

In order to investigate the magnetic field dynamics
during magnetic pulse welding, we have developed a
setup consisting of a spark gap, a 50 puF capacitor, a 5-
turn Bitter coil and a copper field shaper. The setup
generates short pulsed magnetic fields, which we
recorded with a fast B-scalar meter [1]. A series of
experiments were carried out with different setups.

Fig. 1 shows the magnetic flux density measured in
the coil with a field shaper at a discharge energy of 1.2
kJ. The waveform represents a damp oscillation with a
total duration of more than 200 ps. The duration of a
single half-period in the signal shown is approximately
17 ps, the maximum magnetic flux density is 9 T. The
entire signal is recorded in the positive range due to the
specific measuring principle of the B-scalar CMR sensor:
It measures the absolute resistance of a La-Sr-Mn-O thin
film, which depends on the local magnetic flux density.

Fig. 2 shows the magnetic flux density measured in
the coil with a field shaper at the same discharge energy
for two cases: with an inserted solid rod of aluminum
6063 (19 mm diameter) and with an aluminum tube of
the same diameter and a wall thickness of 0.5 mm. When
the solid rod is used, the maximum magnetic flux density
increases to 14.5 T due to the induced surface currents.
When the tube is used, the dynamics of its free forming
in the pulsed magnetic field can be observed. A
comparison of the two waveforms makes it possible to
determine the beginning of the deformation of the tube,
which occurs about 4 ps after the start of the transient
process.

Fig. 3 shows the time dependence of the magnetic
flux density during the tube welding experiment at a
discharge energy of 1.6 kJ. The forming aluminum tube
hits an aluminum rod inserted into the tube, which
corresponds to the welding phase. By measuring the
magnetic field development, the exact time of impact can
be determined (at 10 ps, indicated by the arrow). The
results illustrate the innovative approach of monitoring
the magnetic field dynamics during magnetic pulse
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welding, which opens up possibilities for practical
applications to assess the quality of welded joints.

—— Field shaper\

0.05 0.10 0.15

Time (us)
Fig. 1 Magnetic flux density in the field shaper at
discharge energy of 1.2kJ.

0.20

——Rod
——— Tube forming

000 001 002 003 004 005 0.06 0.07 0.08
Time (us)
Fig. 2 Magnetic field dynamics in the gap between the
field shaper and the flyer part. Black curve: aluminum
rod; red curve: aluminum tube. Discharge energy: 1.2klJ.
15 ‘ ‘ : &

y

0.620 0‘625 0‘0,30

Time (us)
Fig. 3 Magnetic field dynamics between the field shaper
and the aluminum tube during its welding with an
aluminum rod. Discharge energy: 1.6kJ.

0.010 0.615
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Literature

[1] Piatrou, P.; Stankevic, V.; Zurauskiene, N.; Kersulis, S.; Viliunas,
M.; Baskys, A.; Sapurov, M.; Bleizgys, V.; Antonovic, D.;
Plausinaitiene, V.; et al. Magnetic Field Meter Based on CMR-B-
Scalar Sensor for Measurement of Microsecond Duration
Magnetic Field Pulses. Sensors 2025, 25, 1640.


mailto:pavel.piatrou@ftmc.lt
http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Lushnikov%2C+S.+G.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true
http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Lushnikov%2C+S.+G.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true
http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Lushnikov%2C+S.+G.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true
http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Lushnikov%2C+S.+G.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true
http://scitation.aip.org/vsearch/servlet/VerityServlet?KEY=ALL&possible1=Lushnikov%2C+S.+G.&possible1zone=author&maxdisp=25&smode=strresults&aqs=true

Sidabru ir titanu legiruoty deimanto-tipo anglies danguy savybiy tyrimas

Investigation of the properties of silver and titanium co-doped diamond-like carbon films
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Diamond-like carbon (DLC) coatings are widely
recognized for their high hardness, low friction, and
excellent chemical resistance, making them suitable for
applications in the automotive, aerospace, electronic, and
biomedical sectors. Despite these advantages, undoped
DLC films are often limited by high internal compressive
stress, poor adhesion to substrates, and intrinsic
brittleness, which restrict their performance in
demanding operating conditions. To overcome these
shortcomings, doping strategies with metallic and
non-metallic elements have been explored to relieve
internal stresses, and enhance surface functionality.

Titanium (Ti) has emerged as one of the most
effective dopants for DLC. Ti readily bonds with carbon,
forming Ti—C bonds or nanocrystalline TiC domains
within the amorphous carbon matrix. Ti-DLC films
generally retain high hardness while exhibiting better
toughness and wear resistance. Additionally, the
presence of surface Ti oxides provides improved
corrosion resistance and supports biocompatibility,
making Ti-modified DLC particularly relevant for
biomedical applications.

Silver (Ag) behaves as a non-carbide-forming
dopant, tending to segregate into metallic nanoclusters
within the carbon network. These Ag inclusions act as
ductile phases, improving toughness and compliance
while simultaneously lowering the coefficient of friction
by forming silver-rich tribolayers during sliding. Ag also
provides antibacterial activity, which is highly desirable
in medical implant coatings. Importantly, moderate Ag
contents can be incorporated with minimal compromise
to hardness.

Co-doping approaches that combine elements with
different bonding characteristics have recently gained
attention as a way to balance mechanical reinforcement
with functional surface properties. Ti/Ag co-doping, in
particular, offers a promising synergy: Ti strengthens the
DLC matrix and relieves internal stresses, while Ag
contributes  lubricity, oxidation resistance, and
antimicrobial behavior. However, systematic studies
directly comparing single element doped DLC and
co-doped DLC films wunder identical deposition
conditions remain limited. Expanding this knowledge
base is essential for advancing multifunctional DLC
coatings.

In this work, titanium and titanium/silver co-doped
DLC thin films (Ti-DLC and TiAg-DLC) were deposited
on Si substrates by direct current magnetron sputtering,
using graphite, titanium, and Ti-Ag alloy cathodes. The
metal content was varied by adjusting the opening of a
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shield mounted above the AgTi target, enabling tuning of
Ti and Ag concentrations. The Ti content ranged from
0.3 to 1.8 at.%, whereas Ti/Ag co-doped DLC films
contained between 1.0 and 6.9 at.% total metal. The films
were characterized by energy-dispersive X-ray
spectroscopy (EDS), X-ray photoelectron spectroscopy
(XPS), atomic force microscopy (AFM), Raman
spectroscopy, nanoindentation, and water contact angle
measurements, while friction was evaluated using
DriveAFM.

The introduction of titanium and silver into DLC
films produced clear compositional, structural, and
property modifications. Atomic force microscopy
revealed that Ti-doping caused only minor roughness
changes (Rq 1.8-2.3 nm), while Ti/Ag co-doping initially
increased roughness up to 3.9 nm due to silver
nanocluster formation, followed by surface smoothing at
higher metal loadings. Raman spectroscopy and XPS
showed progressive graphitization with increasing
dopant content. XPS revealed surface enrichment in Ag,
which suppressed oxidation at low doping. Friction
measurements demonstrated up to a twofold reduction
compared to undoped DLC, with Ti/Ag films
maintaining low friction across all tested loads.
Nanoindentation indicated that small additions of Ti or
Ti/Ag reduced hardness, but higher loadings partially
restored mechanical strength, with Ti-DLC reaching 4.1
GPa and TiAg-DLC 3.4 GPa. Wettability analysis
revealed non-monotonic behavior: Ti-DLC films became
slightly less hydrophilic (~69°). While Ti/Ag-DLC films
ranged from ~60° at low TiAg contents and reached ~68°
at higher contents. OWRK analysis indicated a
dopant-induced reduction of surface free -energy,
primarily due to changes in dispersive components.

Overall, Ti/Ag co-doping provides a tunable balance
of hardness, roughness, friction, and wettability,
combining the structural benefits of Ti with the surface
advantages of Ag. These findings highlight the potential
of controlled co-doping strategies for tailoring DLC

films in advanced tribological and biomedical
applications..

Reiksminiai  Zodziai:  Magnetron  sputtering,
Ti/Ag-DLC  films, Nanohardness, Contact angle,
Friction.
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OLEDs are solid-state devices that use organic
materials to emit light and are widely used in displays due
to their high contrast, wide viewing angles, and
compatibility with flexible substrates. However, the
development of efficient, long-lived blue OLEDs
remains a critical bottleneck. Degradation in these
devices is linked to excitation-induced bond dissociation,
emission zone shift and narrowing, and poor charge
balance [1]. The goal of this work is to investigate various
modifications of the benchmark host mCBP and evaluate
their performance in blue TADF-OLEDs to identify the
derivative that maximizes operational stability. To this
end, six host materials were studied (fig. 1): the
benchmark mCBP, its tert-butyl and cyano substituted
derivatives VJK7 and VJKI12, and three derivatives
(RB134, RB135, RB134Ph) in which the carbazole units
are linked to a biphenyl core through C-C linkages. These
materials were designed to host blue TADF emitters by
maintaining high triplet energy (>2.8¢V) while
improving both charge balance and molecular stability.

u 73@{:&

Figure 1. a) mCBP, b) VIK7, ¢) VIK12, d) RB134,
e) RB134Ph and f) RB135 host.
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The evaluation of the six host materials revealed clear
differences in their impact on device performance and
stability. VIK7 and VIK12, derived from mCBP by tert-
butyl and cyano substitution, introduced steric hindrance
that disrupted charge balance without delivering
improvements in efficiency or lifetime. RB134 and
RB135, with carbazole units linked to a biphenyl core via
C-C bonds, altered charge transport behavior and
exhibited weakened peripheral C-N bonds (BDE
~0.75¢V), which limited operational stability. RB134
showed bipolar transport and a moderately reduced
triplet energy (2.85 eV), while RB135 displayed n-type
transport and a significantly lower triplet energy
(~2.7eV), making it unsuitable for blue emitters.
RB134Ph emerged as the most promising host. Its
phenyl-stabilized C-N linkage improved the BDE by
~ 1.5 eV and maintained bipolar transport. Although its
triplet energy (2.82¢V) is slightly lower than that of
mCBP, it remains sufficient for use with some blue TADF
emitters.

Keywords: OLED host, OLED lifetime, TADF OLED.
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Hybrid metal halide perovskites have attracted
exceptional attention as highly efficient and solution-
processable materials for photovoltaic applications [1].
Despite their remarkable performance, the applicability
of lead-based photovoltaic devices faces a lead toxicity
challenge. Thus, perovskite compositions with more
environmentally friendly alternatives are also widely
investigated including tin-based compounds. In addition
to lower toxicity, tin-based perovskites also have the
potential for higher charge carrier mobility. However,
currently, the mobility in these compounds still suffers
from the oxidation of Sn** to Sn**, which leads to self-
doping [2].

Ion mixing is a powerful strategy for tuning the
performance and stability of photovoltaic devices based
on hybrid perovskites. While A- and X-site mixing have
been extensively studied [3,4], the effects of B-site
mixing on the structural and dynamic properties of MA-
based perovskites remain unexplored.

In this study, the structural and dynamic properties of
mixed lead—tin halide perovskites MAPb«SnsBr; are
investigated using broadband dielectric spectroscopy [5].
Complementary experiments, including differential
scanning calorimetry, enabled the mapping of the
temperature—composition phase diagram. The results
indicate that B-site mixing weakly stabilizes the cubic
phase, and its influence on structural phase transitions is
less pronounced compared to the A- and X-site mixing.

Dielectric measurements further reveal that B-site
mixing increases the number of dynamically active MA
cations in the low-temperature phase, substantially
disrupting the long-range ordering of the organic
sublattice suggesting the formation of a glassy phase.
Additionally, the increased activation energy in mixed
compounds indicates that B-site mixing raises the
reorientation barrier of MA cations.

These findings provide insights into the complex
interplay between structural and dynamic properties in
mixed-metal perovskites, contributing to their potential
optimization for photovoltaic applications.
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MAPb,_,Sn, Br,

Fig. 1 Temperature—composition phase diagram (left) of
mixed MAPD,.«SnyBr; perovskites. Abbreviations: C =
cubic, T = tetragonal, O = orthorhombic, TR = triclinic.
Structural representation of the perovskite framework
(right), with blue octahedra representing PbBre and red
octahedra indicating SnBr units.

Keywords: perovskites, structural phase transitions,
broadband dielectric spectroscopy.
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Kristalo kokybé uz stiklo gamybos kaina: ceriu aktyvuoti granatai amorfiniame kvarce
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Scintillating materials are currently used in a wide
range of applications, the major applications are
advanced medical imaging systems and high-energy
physics experiments. Cerium-activated garnets, such as
YAG:Ce, are particularly attractive due to their efficient
photoluminescence and relatively fast response.
However, producing bulk single crystals or transparent
ceramics remains expensive, limiting their large-scale
use. To address this, we developed a a sol-gel method to
produce cost-effective composite scintillator consisting
of Ce-doped garnet microcrystals embedded in an
amorphous silica matrix.

The sol-gel synthesis of composites based on
YAG:Ce, LuYAG:Ce, and LuAG:Ce was carried out in
two steps. First, Ce-doped garnet powders with a nominal
Ce content of 0.5% were prepared using an acid-assisted
sol-gel route. In the second step, these powders were
incorporated into a silica matrix using a modified sol-gel
process with optimized gelation and drying to obtain
crack-free materials. Three sets of composites YAG/SiOs,
LuYAG/SiO2, and LuAG/SiO. were fabricated, each
containing four samples with garnet loadings of 0.5, 1,
1.5, and 2 wt%.

Optical properties were investigated using
photoluminescence (PL), time-resolved
photoluminescence (TRPL), and quantum yield (QY)
measurements. A Yb:KGW femtosecond laser delivering
170 fs pulses at 1030 nm was employed, with a tunable
optical parametric amplifier providing resonant
excitation of Ce*" ions. PL spectra were dispersed using
a 328 mm focal-length spectrograph and recorded with
CCD detector, whereas TRPL was measured using a UV—
VIS streak camera with 3 ps resolution. QY of
garnet/silica composites was determined using a 6-inch
integrating sphere. All measurements were performed at
room temperature.

X-ray diffraction confirmed the formation of pure-
phase garnet microcrystals without secondary phases or
Si contamination. SEM imaging and
cathodoluminescence ~ (CL)  mapping  revealed
micrometer-scale garnet grains that tended to
agglomerate at higher loadings. Luminescence
enhancement with increasing loading was observed,
despite the agglomeration. The PL intensity increased
superlinearly with garnet concentration, while the QY
saturated at ~50%, approaching that of bulk YAG:Ce. In
Lu-containing composites, an additional fast decay
component appeared, likely due to modified Ce** centers
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interacting with nearby defects. The observed trends
suggest that agglomeration and increased grain size
improve light extraction and reduce surface-related
recombination [1].

In conclusion, we demonstrated that composite
scintillators based on Ce-doped garnet microcrystals in
silica matrix, fabricated via a two-step sol-gel approach,
offer a promising route for scalable, low-cost scintillator
production. The composites show good optical quality,
competitive quantum efficiency, and fast response,
making them suitable for further development in
radiation detection technologies. Further optimization of
synthesis conditions could reduce the density of trapping
centers and enhance performance for practical
applications.

Reiksminiai Zodziai: scintillator, garnet, composite, sol-
gel, photoluminescence.
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SOFC yra jrenginiai, kurie efektyviai pavercia
cheming energija i elektros energija ir Siluma. Klasikinis
SOFC susideda i§ poréty anodo ir katodo, atskirty tankiu
elektrolitu, kuris yra laidus deguonies jonams. SOFC
darbiné temperatiira yra apie 1000 °C, dél ko kyla jvairiy
problemy, susijusiy su jrenginio patvarumu, kaina ir
panaudojimu. Todél yra dedamos didziulés pastangos
mazinti darbing temperatiirg ir padidinti galios tankj virs
1 W/em?. Siuolaikiniai elektrodai turi atitikti $iuos
kriterijus: kuo mazesné poliarizacijos varza, cheminis
stabilumas, termomechaninis suderinamumas su Kkitais
SOFC komponentais, poré¢tumas 30%-40%, gera
adhezija, didelis aktyvus plotas, paprasta gamyba ir maza
kaina [1]. SOFC anodas yra kompozitiné medziaga,
sudaryta i$ pory, palengvinan¢iy dujy difuzijg, metalo,
atliekancio katalizatoriaus vaidmenj ir uZtikrinancio
elektring laiduma, bei keramikos, palaikancios joninj
laidj. Klasikinis Ni-YSZ anodas yra naudojamas SOFC,
veikian¢iam 800 °C temperatiiroje, taciau, deja, anodo
poliarizacijos varza padidéja apie 10 karty, sumazinus
temperatiirag nuo 800 °C iki 600 °C. Todél yra tyrinéjami
Ni-SDC ir Ni-GDC anodai kurie parodé geresnes
elektrochemines savybes ir cheminj suderinamuma nei
Ni-YSZ elektrodai [2]. Anody elektrocheminés
charakteristikos priklauso ir nuo strukturiniy savybiy,
tokiy kaip porétumas. Taciau, kol kas, dar nebuvo rastas
pigus metodas gaminti SOFC anodus su optimaliu pory
dydziu ir koncentracija. Vienas i§ perspektyviy metody —
pridéti poras formuojanciy milteliy | pradinius anodo
kompozito miltelius. Dazniausiai naudojami poras
formuojantys milteliai yra miltai, bulviy krakmolas,
ryziy krakmolas, aktyvuota anglis, anglies suodziai,
grafitas ir kt. [3]. Nepaisant atlikty tyrimy, néra rasta
optimali poras formuojan¢iy milteliy koncentracija ir
rusis.

Siame darbe tirta ryziy krakmolo (RK) ir grafito (G)
jtaka Ni/SDC anody struktiirai. Tabletés buvo presuotos
naudojant mechaninj presa ir 1,5t apkrova. Tuomet
tabletés iSdegintos 750 °C temperatliroje ir sintetintos
1300 °C ore. Véliau atlikta jy redukcija 800 °C Ho/Ar
aplinkoje (10% H»). Gauti anodai istirti panaudojant
XRD, SEM, EDS, IS ir mikro kietumo jrenginius. Atlikus
tyrimus pastebéta, kad 3 valandy atkaitinimas 800°C
Ha/Ar aplinkoje yra pakankamas redukuoti NiO | Ni (1
pav.). Taip pat pastebéta, kad pory formuotojy
koncentracija ir rasis daro reik§mingg jtaka porétumui (2
pav.) Naudojant pory formuotojus smarkiai iSauga pory
tankis. Taciau, did¢jant porétumui nukencia anody
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mechaninés savybés. Tabletés pasidaro trapios. Toks
poveikis ypatingai pastebimas naudojant grafito
miltelius. Esant didelei grafito koncentracijai (>30%)
anodai nei$laiko savo struktiiros ir subyra.
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1 pav. XRD kreivés: Ni/SDC anodai po redukcijos,
naudoti ryziy krakmolo (RK) pory formuotojai

2 aV. Anody SEM skerspjivio vaizdai po redukcijos: a)
Ni/SDC, b) 90Ni/SDC:10RK, ¢) 70Ni/SDC:30RK, ir d)
90Ni/SDC:10G

ReikSminiai  ZodZiai:  Ni/SDC
Jformuotojai, ryziy krakmolas, grafitas.
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Metalo drusky priemaisy jtaka spalviniy apSvitos indikatoriy jautrumui
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Ivadas. Atsitiktiné jonizuojanciosios spinduliuotés
apsvita galima dél jvairiy veiksniy: radioaktyviyjy
medziagy nuotékio, jrangos gedimy, avarijy ar tyCiniy
veiksmy, susijusiy su karinémis operacijomis. Nors
profesinés apsSvitos stebésena yra reglamentuota
medicinoje bei pramonéje, atsitiktinés apsSvitos aptikimas
gamtinéje aplinkoje vis dar yra sudétingas, nes masinis
pilieCiy apriipinimas individualiaisiais dozimetrais, kurie
yra sglyginai brangis, Siai dienai néra iSsprestas [1].

Vienas i§ galimy problemos sprendimy — pigios
polimerinés spalvotos plévelés-apSvitos indikatoriai,
kuriy optinés savybés kinta, veikiant jonizuojanciajai
spinduliuotei. Keiciantis spalvai, tokie prie asmens
aprangos tvirtinami individualiis dozés indikatoriai
informuoja apie padidéjusj apsvitos lygi aplinkoje dél
technologiniy/branduoliniy incidenty sukeltos
radioaktyviosios tar$os.

Tikslas. Siame darbe pristatomi PVA-malachito
zaliojo apS$vitos indikatoriaus dozimetrinio jautrio
poky¢io dél AgNOs priemaiSy tyrimai.

Medziagos, metodai ir jranga. Naudojant
polimeriniy pléveliy gamybos metodika [2], buvo
suformuotos tvarios polimerinés plévelés, jterpiant ]
PVA (polivinilo alkoholio) polimerin¢ matricg malachito
zaliojo (C23H2sCIN,) daziklio ir/arba AgNOs (1 lentelé).
Glicerinas naudojamas kaip papildomas PV A tirpiklis.

Suformuotos plévelés buvo Svitinamos 6 MeV
fotonais linijiniame greitintuve Clinac DMX, naudojant
standarting apsvitos geometrija.

Apsvitinty pléveliy optiniy savybiy pokyciams
analizuoti buvo naudojami pléveliy UV-Vis sugerties
spektrai, uzregistruoti naudojant spektrofotometrg Ocean
Optics su USB4000 bei Ocean Optics programing jranga.

Pléveliy dozimetrinis jautris buvo vertinamas,
naudojant indikatoriaus atsako (optinio tankio) j apsvitos
dozg kreivés nuokrypi, remiantis [3] Saltinyje nurodyta
metodika, 0 spalviniai poky¢iai (spalvos
intensyvéjimas/isSblukimas) — pagal [4] metodika.

Rezultatai. Svitinant pléveles rentgeno/gama
fotonais, vyksta vandens radiolizés procesai, kuriy metu
susidaro reaktyvis radikalai (OHe, He, e,q ir kt.), nes ir
iSdziovinty PVA pagrindo pléveliy sudétyje lieka tam
tikras vandens kiekis. Siems radikalams saveikaujant su

1 lentelé. Eksperimentiniy pléveliy sudétis

katijoninio trifenilmetano (malachito Zzaliojo) daziklio
molekulémis, konkre€iai su azo grupémis, vyksta
chromoforo struktiros degradacija, siejama su N-
demetiliacija ir konjuguotos sistemos suardymu, dél ko
stebimas malachitui bidingos spalvos iSblukimas. Kita
vertus, Svitinant AgNOs, radiolizés metu susidaro Ag*
jonai, kurie, sgveikaudami su e.q, gali formuoti Ag
nanodaleles, bei NOs; jonai, susij¢ su netiesiogine
radiolize ir HOe, NO,* bei NOe radikaly susidarymu.
Malachito zaliojo blukimo intensyvumas priklauso nuo
malachito koncentracijos, apsvitos dozes galios ir nuo
medziagoje sugertosios dozes.

Analizuojant sugerties intensyvumo priklausomybe
apSvitintose plévelése, nustatyta, kad intensyvesne
$viesos sugertimi pasizymeéjo plévelés, kuriy sudétyje yra
malachito Zzaliojo. Didziausias dozimetrinis jautrumas
(0,56 Gy!) mazy doziy (0 — 2 Gy) intervale buvo
nustatytas PVAGIlyMal pléveléems (33 % spalvos
blukimas), taiau, jvedus ] pléveliy sudétj AgNO;
priemaiSy, dél radiolizés specifikos AgPVAMalGly
pléveliy iSblukimas padidé¢jo iki 44 %, taciau
dozimetrinis jautrumas sumazéjo iki 0,09 Gy

ISvada. Spalviniy pléveliy dozimetrinis jautrumas
<0,1 Gy yra priimtinas, naudojant terapeutines (> 2 Gy)
dozes. Nors 44 % dazo iSblukimas yra santykinai didelis,
jautrumas yra per mazas, naudojant pléveles kaip
atsitiktinés apsvitos indikatorius, kai fiksuojamos ne
letalinés, o sveikatai pavojingos dozés. Siekiant vizualiai
identifikuojamy spalvos poky¢iy, bus tesiami tyrimai,
orientuoti ] daziklio koncentracijos optimizavimg ir
procesy, vykstanciy ap§vitos metu, detalizavima.

Reiksminiai  ZodZiai:  radiacijos  indikatoriai,
hidrogeliai, spalvotos polimerinés plévelés.
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Plévele 5 % Malachito zaliasis, g | | M AgNO;, g | 20 % PVA vandens tirpalas, g Glicerinas, g
PVAGlyMal 0,5 9,0 0,5
AgPVAGly 0,86 8,72 0,42

AgPVAMalGly 0,5 1,0 18 0,5
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Ao0,33BO3 (A — La, Nd, Per, Gd; B — Ta, Nb) perovskituy elektriniu ir elektromechaniniuy savybiu
tyrimas
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Siame darbe buvo tiriamos A¢33BOs (¢ia A — La, Nd,
Pr arba Gd; B — Ta, Nb) medziagy, kurios kristalizuojasi
i perovskito tipo kristaling gardele, elektrinés savybés.
Buvo tikimasi rasti netoksiskus (be$vinius) junginius,
kurie pasizymi geromis elekrostrikcijos savybémis ir
susieti Sias savybes su elektriniu joniniu laidumu.
Elektrostrikcijos  reiSkinys yra paremtas kriviy
persiskirstymu kristalinéje joningje gardeléje, todél buvo
ieSkoma tokiy cheminiy junginiy, kuriuose biity galimas
jony lokalus mobilumas.

Vienfaziai La0,33NbO3, Nd0,33NbO3, Gd0,33NbO3 il"
Pro33NbOs3 junginiai buvo sintezuoti kietyjy faziy
reakcijy metodu esant 1200°C temperatiirai, o Lag33TaOs,
Ndo33Ta0O3, Pro33TaO; — esant 1400°C. Rentgeno
spinduliy difraktogramy Rietveld‘o analizé parodé, kad
visos §ios medziagos kristalizuojasi j perovskito
struktiira, taciau jy simetrija skiriasi. Tetragoniné gardélé
buvo gauta Lag33TaO; junginiui (erdviné simetrijos
grupé P 4/m m m), o ortorombines gardeles suformavo
visi kiti sintezuoti junginiai (erdviné simetrijos grupé C
m m m).

Tolimesniems tyrimams buvo naudojamos didelio
tankio (apie 90 % lyginant su maksimaliu jmanomu)
keramikos. Keramikos, kuriy sudétyje yra Nb, buvo
kepinamos 1400°C temperatiiroje, o keramikos su Ta —
1500°C. Elektrinés savybés buvo tiriamos impedanso
spektroskopijos metodu. Impedanso spektruose buvo
stebima viena relaksaciné laidumo dispersija ir
poliarizacija Pt elektrodo — elektrolito sandiiroje (1 pav.).
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1 pav. Lag33NbO; impedanso spektras, iSmatuotas esant
400 K

Keramiky tarpkristalitinés terpés praktiskai nejtakojo
impedanso spektry, taigi tarpkristalitinio laidumo
iSskyrimas yra sudétingas, kai tuo tarpu tiirinis laidumas
buvo nustatytas pasitelkiant ekvivalentiniy grandiniy
analizg. Turinis keramiky laidumas kito pagal Arenijaus
désnj bei buvo nustatytos laidumo aktyvacijos energijos.
Atsizvelgiant | gautas vertes buvo padaryta prielaida, kad
pagrindiniai kriivininkai Siose medziagose yra dideli
retyjy zemiy jonai. Misy atveju aktyvacijos energijy
vertés yra arti 0,5 eV, o tai gerai koreliuoja su vertémis,
publikuotomis anksc¢iau [1, 2]. Taigi, galima manyti, kad
didziausig laiduma Lag 33TaOs ir Lag 33NbO;3 junginiuose
lemia La** katijonai, Lag3;NbOs laidumas esant
kambario temperatiirai siekia 3,4-107 S/m.

Tirty junginiy elektrostrikcijos koeficientai yra labai
mazi. Didziausia elektrostrikcija pasizyméjo Gdo 33NbO3
keramika. Sis junginys issiskiria i§ kity tirtyjy tuo, kad
jame perovskito narveliai yra smarkiai deformuoti, o be
to §io junginio bendras elektrinis laidumas yra zenkliai
mazesnis. Matomai Sie faktoriai ir lemia didesng
elektrostrikcijos koeficiento verte.
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Reiksminiai zZodziai: keramika, perovskitas, joninis
laidumas.
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GaAsBi QW emisijos intensyvumo stiprinimas panaudojant AlGaAs gradientinius barjerus
bei struktiiry atkaitinima
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GaAsBi  kvantinés  struktiros yra laikomos
perspektyvia medziaga Sviesos Saltiniams veikiantiems
artimosios infraraudonosios srities diapazone. Vos keli
procentai bismuto jterpti | GaAs gardele leidzia zenkliai
paslinkti jo optinj atsakg j raudonajg pus¢ bei sumazinti
draustiniy energijy tarpo jautrumga temperatiirai [1]. Deja,
Siy  GaAsBi kvantiniy = struktiiry auginimui yra
reikalingos labai Zemos auginimo temperatiiros
(<430°C), o tai lemia didel¢ defekty koncentracija
bandiniuose dél ko sumazéja GaAsBi
fotoliuminescencijos (PL) efektyvumas.

Emisijos i§ GaAsBi intensyvumg galima padidinti
taikant jvairius technologinius sprendimus. Struktiiry
atkaitinimas molekuliniy pluosteliy epitaksijos (MBE)
reaktoriuje (in-situ) arba greito atkaitinimo (RTA)
krosnyje (ex-situ) sumazina defekty koncentracijg [2], o
netradiciniy gradientiniy AlGaAs barjery panaudojimas
padidina kriivininky pagavimo efektyvuma [3]. Siame
darbe abu $ie technologiniai metodai buvo suderinti ir tai
leido Zymiai pagerinti GaAsBi kvantiniy struktiiry
optines savybes.

Darbe pristatomos paraboliniy GaAsBi/AlGaAs
kvantiniy duobiy (PQW) struktiiros, kurios buvo
augintos bei atkaitintos skirtingose temperatiirose. Buvo
tiriama kaip struktiiry atkaitinimas, atlickamas RTA
krosnyje esant auks$tesnei nei 650 °C temperatirai,
pakeiia skirtingy GaAsBi/AlGaAs PQW struktiiry
emisija. Siy bandiniy optinés savybés buvo tyriamos
pasitelkiant PL  spektroskopija esant skirtingai
suzadinimo galiai ir keiCiant temperatiira (TD).

Kambario temperatiiroje (RT) uZregistruotuose
spektruose stebima PL juosta, esanti ties ~1,20 eV, buvo
priskirta optiniams Suoliams GaAsBi QW turincioje ~5%
bismuto. Sios PL juostos intensyvumas tiesiogiai
priklausé nuo AlGaAs barjery auginimo aukstoje
temperatiiroje (in-situ atkaitinimo) trukmés bei ex-situ
atkaitinimo  temperatiiros. Nustatyta, jog in-situ
atkaitinimas gali padidinti RTPL intensyvumga iki ~250%,
o papildomas ex-situ atkaitinimas, pasirinkus optimalig
temperatiira, dar padvigubina Sios emisijos intensyvuma
(1 pav.). Optimali RTA temperatira priklaus¢é nuo
tiriamos  struktliros auginimo temperatiros — didéjo
ilgéjant  in-situ  atkaitinimo (auginimo aukstoje
temperatiiroje) trukmei. Tai buvo susieta su pageréjusia
strukttiry kristaline kokybe [4].

Temperaturiniai PL matavimai atskleid¢, jog PQW
struktiirose yra stebima kriivininky lokalizacija — TDPL
smailés energijos priklausomybé buvo S-formos.
Pastebéta, jog in-situ atkaitinti bandiniai pasiZyméjo

mazesne krivininky lokalizacija, dél tolygesnio Bi
pasiskirstymo GaAsBi sluoksnyje ir mazesniy QW
potencialo fliuktuacijy.

Taigi, gauti rezultatai leidzia teigti, jog praktiskiausia
gradientinius AlGaAs barjerus auginti  aukstoje
temperatiiroje, nes taip galima uztikrinti geriausias
GaAsBi PQW optines savybes dél auginimo metu
ivykstancio in-situ atkaitinimo. Taip pat, pasirinkus
optimalia RTA temperatiirg, galima pasiekti dviguba
kambario temperattiros emisijos sustipréjima, susijusj su
pageréjusia kristaline kokybe ir sumazéjusia defekty
koncentracija.
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GaAsBi/AlGaAs
E PQW
= 5004 Y < f
> i / ex-situ
= S atkaitinimas
% 4004 |
o
E 300
5
=
w
5 2004 in-situ
k= atkaitinimas
o
= 1004
0 ‘ ‘ —

1.0 1.2 1.4
Energija, eV
1 pav. GaAsBi PQW struktiiry PL spektrai uzregistruoti
kambario temperattiroje.

Reiksminiai Zodziai: Fotoliuminescencija, GaAsBi,
gradientiniai barjerai, molekuliniy pluosteliy epitaksija,
atkaitinimas.
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Molibdeno disulfido vienalytés sandiiros formavimas lazeriu

Laser formation of a molybdenum disulfide homojunction
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Vis placiau kasdieniame gyvenime jsitvirtina
integruotos detektorinés sistemos, stebincios aplinkos
parametrus, individualizuotus Zmogaus sveikatos
rodiklius, pramoniniy procesy kokybe ir pan. Daznai
tokioms sistemoms yra pritaikomos spektroskopinés
sistemos, sudarytos i§ Sviesos $altinio, silicio fotonikos
elementy ir fotodetektoriaus. Tokioms sistemoms
kuriami specializuoti patikimi ir nedideliy matmeny
fotodetektoriai. Dvimaciy  medziagy  detektoriai
integruotose sistemose laikoma itin perspektyvia
galimybe proverziui. Molibdeno disulfidas yra viena i
tokiy medziagy, placiai tiriamy fotodetektoriams
formuoti. Greta unikaliy fototodetektoriui tinkamy
optiniy savybiy molibdeno disulfido draustinés juostos
tarpas, priklausomai nuo dvimaciy sluoksniy skai¢iaus,
gali buti kei¢iamas nuo 1,29 eV iki 1,88 eV atitinkamai
daugiasluoksnyje ir vienasluoksnyje darinyje [1]. Tokia
priklausomybé leidzia formuoti vienalytes horizontalias
sandliras tos pacios medziagos pagrindu. Juosty
pasiskirstymas tokioje sistemoje skirtingo storio
molibdeno disulfido sluoksniy sandiiroje taip pat gali
pasizyméti unikaliomis savybémis [2]. Todél tokias
sandiiras leidzian¢iy formuoti technologijy kiirimas ir
tyrimas yra svarbi sritis prietaisams su tokiomis
sandiromis technologijomis kurti ir vystyti.

Siame darbe buvo naudojama CVD metodika
sluoksniuotiems dariniams i§ MoS, formuoti [3].
Bandiniams buvo naudojami silicio padéklai su terminio
silicio  oksido  sluoksniu. Ant padékly buvo
suformuojami Ti/Aw/Ti kontaktai, ant kuriy garinamas
metalinio molibdeno prekursorius. Prekursoriaus storis
buvo lygus 3,8 nm. Sierinama 10 min 600 °C
temperatiiros argono aplinkoje. Suformuoti MoS,
sluoksniai buvo veikiami lazeriu naudojant besablonés
litografijos sistema Heidelberg instruments DWL 66+
rastriniu rezimu. Sistemoje sumontuotas 405 nm bangos
ilgio lazeris. Naudojama galia 300 mW, ir staliuko
judéjimo greitis 1 pum/s.

62.4 nm

40.0

0.0

Nepaveikta 300mW

1 pav. MoS; sluoksniy pries ir po lazerio poveikio
AFM topografijos vaizdas.

AFM atlikti topografijos matavimai parodé, kad
lazeriy paveiktoje vietoje mazéja sluoksnio pavirSiaus
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SiurkStumas ir atsiranda laiptelis tarp nepaveiktos ir
paveiktos viety, rodantis, kad lazerio paveiktoje vietoje
MoS; sluoksnis plonéja.
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. -1
Bangos skaicius, cm

2 pav. MoS; sluoksniy pries ir po lazerio poveikio
Raman spektras.

Raman spektroskopijos tyrimai jrodé, kad paveikus
MoS; sluoksnj lazerine spindulivote Raman spektre
iSlieka biidingos MoS; sluoksniams smailés. Atlikus
Raman spektro analize ir jvertinus atstumg tarp smailiy
nustatyta, kad MoS, sluoksniy skai¢ius mazéja. Tai
patvirtina AFM rezultatus dél lazeriu veikiamo
sluoksnio plonéjimo. Atlikti elektriniai I-V matavimai
parodé susiformavusig horizontalia vienalyte sandiira.

Reiksminiai  Zodziai: molibdeno disulfidas, 2D
medziagos, vienalyté sandiira.
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Development of 3D-Printed Materials Mimicking Biologically Equivalent Tissues for Use
under High-Energy X-ray Photons Irradiation

Reda Venskauskaité', Jurgita Laurikaitiené!, Antonio Jreije?
'Kaunas University of Technology, Department of Physics, Studenty str. 50, LT-51368 Kaunas
2Protection Department, Vilnius University Hospital Santaros Klinikos, Santariskiy st. 2, Vilnius, Lithuania
reda.venskauskaite@ktu.edu

Recent developments in 3D printing technology have
shown possibility for the use of these materials under
high-energy irradiation (> 6 MeV), as studies indicate
that their physical properties do not degrade significantly
over time even at high-dose irradiation [1]. In
radiotherapy, where precise dose delivery is critical, 3D-
printed materials are promising for phantom fabrication
due to their ability to replicate complex anatomical
structures. However, the lack of suitable materials
remains a challenge, highlighting the need to develop
polymer composites with tailored additives for specific
medical applications [2].

The aim. To develop 3D-printed materials for
biological tissues simulation under high-energy (6 MeV)
X-ray photons irradiation.

Materials and methods. Four commercially
available 3D printing materials: polylactic acid (PLA),
high impact polystyrene (HIPS), ULTRAT acrylonitrile
butadiene styrene (ABS), and GLASS were chosen to
evaluate their applicability for mimicking biologically
equivalent tissues (Table 1 [3-4]).

Table 1. Comparison of 3D printing materials and
anatomical structures.

100 % . p, g/em?
Materials | Infill P, 3 Anatomical (anatomical
. g/cm’ | structures
ratio structures)
L06 Thyroid 1.045
PLA 1.43 Sk'ln/ Soft 1.090
- tissues
HIPS 1.05 Muscle 1.040
Thyroid 1.045
XEERAT g 11'%25_ Soft Tifsues 1.050
3 Brain 1.052
Skin 1.090
GLASS 1.10 -
Thyroid 1.045

In addition, PLA samples were reinforced with
various concentrations of TiO: additives (0.5 %, 1.0 %,
and 2.0 %), blending polymer granules with TiO:
powder, and using a screw extruder (Precision 450,
3Devo Filament Maker, Eindhoven, The Netherlands) to
produce the 3D printable filaments. All the samples were
printed using a Zortrax M300 printer using 100 % infill
ratio.

Irradiation of the samples was performed in Varian
Clinac DMX linear accelerator (6 MeV X-ray photons)
delivering total dose of 70 Gy. Tissue equivalency was
evaluated using computed tomography (CT) scans
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(LightSpeed RT16) of both commercial (Gammex 467)
and printed 3D samples.

Results. It was found that chosen 3D printing

materials mimicking biologically equivalent tissues
exhibited sufficient equivalency in terms of radiation
density with the thyroid gland, soft tissues, muscle, brain,
and skin (Table 2), which remained unchanged after
irradiation corresponding to a workload dose (up to 70
Gy).
In contrast, 3D-printed PLA samples with TiO: additives
demonstrated improved density, suggesting their
potential for mimicking spongy bone, while exhibiting
only minimal degradation of properties under high-dose
irradiation (<10%).

Table 2. Measured HU values of 3D printing materials.

Materials/  [HU values of] HU values
Anatomical the samples | Measured | Reference
structures with CT [5-6]
PLA/ Thyroid, . b 5
Soft tissues 90 g 221 156+3071
HIPS/ Muscle “65 g 83 66+80
ULTRAT ABS) = 76 B| 414 | -30+60
Brain
GLASS/ Skin 00 38 | -700+225

Conclusion. Irradiation of samples with 6 MeV X-
ray photons at high doses did not show a significant
degradation of the 3D printed materials over time,
suggesting their feasibility for imitating biological
tissues. Moreover, 3D-printed PLA filaments containing
TiO: additives exhibited improved physical properties,
indicating their potential suitability for the fabrication of
phantoms mimicking bone as biologically equivalent
tissue, however, further studies are still required.

Keywords: 3D printing, tissue equivalent materials,
TiO: additives, high-energy photons irradiation.
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Kobalto jtaka plonasluoksniy geleZies oksido dangy sintezei, struktiirai ir elektrocheminéms
savybéms

The influence of cobalt on the synthesis, structure, and electrochemical properties of thin-film
iron oxide coatings
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Anijony mainy membranos (ang/. Anion Exchange
Membrane, AEM) elektrolizé — naujos kartos vandenilio
gamybos technologija, kurioje kaip katalizatoriai
naudojami placiai paplitg ir nebrangiis metalai, saugesnés
polimerinés membranos ir mazesnés koncentracijos nei
tradicinéje Sarmingje elektrolizéje (0,1-1 M) elektrolitas,
kuris sumazina greita komponenty korozija. Taciau $§i
technologija vis dar yra vystymo stadijoje, nes pries ja
idiegiant pramoniniu mastu reikia iSspresti keletg
klausimy. Svarbiausia — turime sukurti vandenilio ir
deguonies iSsiskyrimo Kkatalizatorius, kurie atitikty
efektyvumo, ilgaamziskumo, ekonomiskumo, tvarumo,
gausumo, perdirbamumo ir geopolitiniy riziky nebuvimo
reikalavimus. Deguonies iSsiskyrimo (angl. Oxygen
Evolution Reaction, OER) elektrokatalizatoriy kiirimas
reikalauja ypac¢ didelio démesio dél jy vangios kinetikos
ir dideliy virSjtampiy [1]. Naujausi tyrimai pabrézia
pereinamyjy metaly oksidy (ang/. Transition Metal
Oxides, TMO) arba (oksi)hidroksidy (TM-(O)OH)
katalizinj OER aktyvuma, tarp kuriy gelezies oksidai (a-
Fe,0s, y-Fe,0s, Fes04) iSsiskiria mazais virStampiais,
greita kinetika, puikiu ilgalaikiu patvarumu, placiu
paplitimu gamtoje, ekonomiskumu [2]. Hematitas (a-
Fe,0s), turintis heksagoning struktiirg su Fe3' jonais
oktaedrinése  padétyse, yra pripaZjstamas kaip
perspektyvus OER katalizatorius dél savo paplitimo,
netoksiSkumo ir ekologiskumo savybiy. Magnetitas
(Fe304) yra kubiné atvirkstiné Spinelio struktiira kuriy
tetracdrines padétis uzima Fe* jonai, o oktaedrines
padétis uzima Fe?* arba Fe’ jonai. Spinelio tipo Fe
pagrindu susintetinti oksidai, kuriuose Fe jonai yra i§
dalies pakeisti kitais TM jonais, gali pasiZyméti
oksidacijos laipsniy jvairove, geru elektriniu laidumu ir
optimalia rySio energija tarp aktyviyjy centry ir OER
tarpiniy junginiy.

Naujausi pasiekimai katalizatoriy, skirty AEM
vandens elektrolizei, kiirimo srityje parodé¢, kad kobalto
priedais papildyti gelezies oksidai yra efektyvi ir
ekonomiska alternatyva tauriyjy metaly pagrindu
pagamintiems katalizatoriams. Tyrimai rodo, kad Co
priemaisos padidina Fe pagrindu pagaminty katalizatoriy
aktyvuma ir patvarumg, optimizuodami jy elektronines ir
struktiirines savybes ir taip pagerindami jy veikima. Sie
rezultatai [3-4] pabrézia kobaltu legiruoty gelezies
oksidy potenciala padidinti AEM elektrolizés
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efektyvuma, sidllant perspektyvy kelia link tvaraus
vandenilio gamybos.

Siame tyrime pateikiame sistemingg pereinamuyjy
metaly oksidy, konkreciai plonasluoksniy geleZies
oksido dangy, legiruoty kobaltu, kaip labai aktyviy ir
tvirty OER katalizatoriy, tyrima. Plonasluoksnés dangos
buvo pagamintos naudojant reaktyvy magnetroninj
dulkinima, tiksly nusodinimo metods, leidziantj
kontroliuoti dangy sudétj, mikrostruktiirg ir storj.

ISsamus kobaltu legiruoty gelezies oksido dangy
charakterizavimas parodé¢ Kkatalizinio aktyvumo ir
stabilumo pageréjima, palyginti su nelegiruotu gelezies
oksidu. Struktiiriné analizé, atlikta naudojant rentgeno
difrakcija (XRD), parodé, kad kobalto jtraukimas
padidina amorfiskuma ir modifikuoja gardelés struktiira,
skatindamas didesnés aktyviyjy centry koncentracijos
susidaryma. Skanuojanti elektrony mikroskopija (SEM)
ir atominés jégos mikroskopija (AFM) suteiké jzvalgy
apie dangy pavirSiaus morfologija ir vienoduma, kurie
tiesiogiai veikia jy elektrochemines savybes.

Reiksminiai zZodziai: vandens elektrolizé, deguonies
issiskyrimo reakcija, elektrokatalizé.
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Sintetinis Menamas Magnetinis Laukas itin Saltiems atomams

Imaginary Synthetic Magnetic Field for ultracold atoms
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The study of charged particles in magnetic field
has been a fundamental topic in condensed matter
physics, underlying important phenomena such as
Landau levels and the quantum Hall effect. Over
the last two decades methods have been developed
to simulate the synthetic magnetic and thus the Lan-
dau problem for electrically neutral ultracold atoms
by applying the light fields [I]. In traditional Her-
mitian systems, Landau levels arise from interaction
of particles with a real-valued magnetic field, which
induces cyclotron motion and results in equidistant,
degenerate energy levels. Recent developments have

extended these ideas into non-Hermitian systems, where

imaginary gauge potentials give rise to new physical
effects. In particular, a recent theoretical [2] study
have revealed novel topological and dynamical prop-
erties unique to non-Hermitian lattice systems. On
the other hand, an experimental study [3] demon-
strated a possibility to generate an imaginary vector
potential for ultracoms atoms. Yet such a vector po-
tential is constant and thus does not yield a non-zero
magnetic field.

Here we demonstrate how to generate for ultra-
coms atoms an inhomogeneous imaginary vector po-
tential corresponding a non-zero imaginary magnetic
field. Subsequently we study two-dimensional dilute
Bose-Einstein condensate (BEC) of ultracold atoms,
such as 8"Rb, subjected to such a imaginary mag-
netic field. We show that the ultracold atom plat-
form enables exploration of previously inaccessible
regimes of non-Hermitian quantum physics. Our anal-
ysis reveals non-trivial dynamics, including a drift
induced by a spatially varying loss, which is not fea-
tured in conventional Hermitian systems. The study
paves a way for further theoretical and experimen-
tal study of effects of imaginary synthetic magnetic
fields on ultracold atoms.

Figure 1: Evolution of atomic density p(x,y) for sys-
tem parameters B = 0.11, v = 0.001. Initial state
is a Gaussian wavepacket with a nonzero transverse
wavevector k, = 10. One observes expected drift due
to spatially dependent non-Hermitian terms.

Figure 2: Evolution of atomic density p(z,y) for sys-
tem parameters B = 0.11, v = 0. Initial state is a
Gaussian wavepacket with a zero transverse wavevec-
tors. One observes a splitting of a wavepacket.

Keywords: non-Hermitian, imaginary magnetic
field, ultracold atoms
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Vienfotoniai Saltiniai hBN medZiagoje kvantiniy rySiy taikymams

Single-photon sources in hBN for quantum communications applications
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Kvantiniy rySiy technologijy pazanga kritiskai
priklauso nuo praktiskai pritaikomy vienfotoniniy
Saltiniy prieinamumo. Siame darbe demonstruojame
femtosekundinio lazerio pagrindu sukuriamy atominiy
defekty centry heksagoniniame boro nitrido (hBN)
sluoksnivose metodika, leidzianéig generuoti ryskius
vienfotoninius 3altinius. Sie Saltiniai spinduliuoja nuo
matomosios iki artimosios infraraudonosios srities ir
i8laiko stabilias charakteristikas kambario temperatiroje.
Antros eilés koreliacijos matavimai patvirtina auksta
fotony grynuma, o papildomi spektroskopiniai,
struktiiriniai ir elektrony sukiniy rezonanso tyrimai, kartu
su pirminiais principais gristais tankio funkcionalo
teorijos (DFT) skaiCiavimais, suteikia jzvalgy apie
galimas defekty atomines konfigiiracijas.

Be fundamentaliy defekty savybiy analizés,
aptariame ir prietaisy lygmens aspektus: Siy
vienfotoniniy $altiniy integracija | BB84 tipo kvantinio
rakto paskirstymo (QKD) protokolus, jy potencialg
kvantiniy atsitiktiniy skai¢iy generavimui bei mastelio
didinimo galimybes jterpiant j fotonines platformas. Taip
Saltiniy stabilumo uZtikrinimu, spektriniy savybiy
suderinamumu ir jy tinkamumu biisimoms kvantinio
rys$io tinkly architektiroms.

Miisy rezultatai pabrézia lazeriu rasyty hBN defekty
potenciala kaip praktiskai pritaikoma ingredienta
kvantinése technologijose, turin¢iy perspektyva tiek
fundamentiniuose neklasikinés S$viesos moksliniams
tyrimams, tiek ir komercinése kvantinés komunikacijos

sistemose.
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1 pav. Vienfotonis Saltinis hBN medziagoje vaizdintas
skenuojancia lazerine floresencijos mikroskopija.
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Magnetinio lauko kvantiniy jutikliy optimizavimas

Optimization of magnetic-field quantum sensors
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Azoto—vakansijos (NV) centrai deimante tapo svarbia
platforma tiksliam magnetiniy lauky jutimui aplinkos

saglygomis,  pasitelkiant  galimybe
kontroliuoti elektrony sukiniy biisenas. [1]
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2. Azoto-vakancijos energijos lygmeny diagrama

Siuose tyrimuose lyginame NV centry koherencines
savybes mikrodeimante, integruotame ant $viesolaidzio.
Nagrinédami NV centry ansamblio atsakg nuolatiniy
(DC) ir kintamyjy (AC) magnetiniy lauky jutime, taikant
jvairias mikrobangy impulsy sekas — jskaitant Ramsey
interferometrija ir dinaminj sukiniy atkabinimg.
Sistemingai  vertindami  optiskai  detektuojamo
magnetinio rezonanso (ODMR) signalg, Rabi osciliacijas,
taip pat T: ir T» relaksacijos laikus, nustatome, kaip
skirtingi méginiai ir valdymo protokolai veikia
koherencines savybes ir jutiklio jautri.

Misy  skenuojancios  konfokalinés  lazerinés
mikroskopijos platforma, skirta elektrony sukiniy
savybiy tyrimams, integruoja vienfotonius detektorius ir
laike koreliuoty fotony analiz¢, mikrobangy bei lazerio
impulsy formavima.

Pademonstruojame

optimizuotus NV

centry

koherentiSkai
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ODMR  spektrus vektoriniam magnetinio
matavimui, Rabi osciliacijas, taip pat T:
dekoherencijos laiky profilius.
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4. NV centro Hahn echo dekoherencija

Be to, parodome, kaip pritaikytos mikrobangy
impulsy sekos gali padidinti mikrodeimanty jautruma
tieck nuolatiniams, tiek kintamiesiems magnetiniams
laukams jvairiais eksperimentiniais scenarijais. Tai
atveria galimybes itin kompaktiS§kai ir nebrangiai
kvantiniy jutikliy platformai magnetinio lauko jutimu
pagristiems transduseriams, jskaitant temperattiros ir
slégio jutikliams bei fundamentiniams faziniy pokyciy
tyrimams.
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Atominio vandenilio kubity molekuliniame narvelyje EPR tyrimai

EPR of atomic hydrogen qubits in molecular cage
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Viena i§ daug zadanciy kvantiniy technologijy
platformy yra elektrono sukiniy kubitai kieto kiino
sistemose [ 1]. Jie iSsiskiria ilgu koherentiskumo laiku (iki
sekundés) bei patogiu valdymu mikrobangy impulsais.
Siame darbe tiriami atominio vandenilio sukiniai POSS
(poliedrinio oligomerinio silseskvioksano) narvelyje (Zr.
1 pav.). Sios molekulés struktiira uztikrina pakankama
elektrono sukinio izoliacijg nuo iSoriniy sgveiky [2],
todél tikimasi, kad S§i medziaga leis pasiekti ilga
koherentiskuma laika, biting kvantinés atminties
realizacijai.

Sio darbo tikslas — naudojant EPR spektroskopija
iStirti atominio vandenilio kubity dekoherentiSkuma
POSS narvelyje. Impulsiniais metodais buvo tiesiogiai
nustatyti koherentiSkumo laikai plaiame temperatiiry
diapazone, nuo 10 K iki 300 K. Didziausias nustatytas
koherentiskumo laikas — 13(1) us — stebétas 200 — 300 K
temperatiiry intervale. Esant Zzemesnéms nei 200 K
temperatiiroms, sukiniy kvanting biisenag veikia metilo
grupiy rotacijos [3], todél koherentiskumas sumazéja iki
~1 us. Dar Zemesnése temperatiirose S$ios rotacijos
sustoja, todél koherentiSkumas vél ilgéja ir artéja prie
aukStesnése temperatiirose stebimos vertés. Nustatyta,
kad tirtame temperatiiry intervale sukinio-gardelés
relaksacija neriboja koherentiSkumo trukmeés.

Atlikta koherentiSkumo laiko matavimy Fourier
analizé parodé, kad vandenilio elektronas sgveikauja su
aplinkiniais protonais. Modeliuojant sukinio relaksacija
dél sgveikos su protonais naudojant klasteriy koreliacijos
metoda, buvo jvertintas koherentiskumo laikas — 15,3 ps,
artimas eksperimentiskai gautai vertei.

Matavimai buvo atlikti trijuose dazniy ruozuose: su
standartiniu Bruker ELEXSYS ES580 spektrometru — X
(9,7 GHz) ir Q (34 GHz) mikrobangy ruozuose, o su
specialiai mazesnio daznio eksperimentams skirtu,
sukonstruotu  EPR spektrometru — L (1,5 GHz)
mikrobangy ruoze. Platus dazniy pasirinkimas leido
jvertinti ar atsiradusi galimybé priartéti prie zZymaus
vandenilio 1,42 GHz laikrodinio Suolio pagerina
koherentiskumo laikg, kaip buvo nustatyta kitose
sistemose [4]. Laikrodiniuose Suoliuose sukinys
pirmuoju artiniu yra nejautrus magnetinio lauko
perturbacijoms, todél tokiais atvejais koherentisSkuma
riboja tik sukinio-gardelés relaksacija, kuri §iai sistemai
yra 100 ps eilés 200 — 300 K temperatiiroje.
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1 pav. POSS molekulé su atominiu vandeniliu centre.

Reiksminiai  ZodZiai: sukiniy kubitai, kvantinis
koherentiskumas, laikrodinis Suolis, impulsiné EPR
spektroskopija
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Lokalizuotos harmoninés emisijos CMOS sub-THz Saltinyje tyrimas AFM ir SNOM metodais

Investigation of Localized Harmonic Emission in a CMOS Sub-THz Emitter by AFM and
SNOM
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The scattering-type scanning near-field optical
microscopy (s-SNOM) technique achieves nanoscale
resolution across a wide electromagnetic range from
ultraviolet to microwave [1]. Conventional s-SNOM
systems in the terahertz (THz) regime typically rely on
bulky and costly optoelectronic sources and detectors,
but recent work has shown that purely electronic
approaches are feasible [2]. Cost-efficiency can be
further enhanced by chip-level integrated solutions [3]
and compact voltage-controlled oscillators (VCOs) for
continuous-wave (CW) THz emission [4]. Active
electronic circuits might additionally simplify scattering-
type near-field microscopy by eliminating the need for
external radiation coupling.

Here, we present near-field characterization of an
active sub-THz VCO fabricated in a 65 nm CMOS FET
process [5]. A die micrograph (Fig. 1a) shows the VCO
core co-integrated with antennas for efficient radiation
coupling. Structural information was obtained by atomic
force microscopy (AFM) (Fig. 1b), and SNOM was used
to probe harmonic emission with nanoscale resolution.
The s-SNOM measurements (Fig. 1c) confirmed the
extraction of radiation at first, second, and third
harmonics similar to systems that rely on the radiation
from external sources. Importantly, the detected signals
extended beyond the active device region and were also
observed across passive parts of the chip, indicating that
radiation propagation is not limited to the nominally
active core. This observation opens new possibilities for
studying substrate effects, long-range wave propagation,
and chip-level interactions in CMOS THz circuits, as
well as for mapping local dielectric properties on a sub-
wavelength scale. To complement these findings,
photocurrent measurements (Fig. 1d) provided a direct
electrical readout of the nonlinear response of the active
circuit, isolating the device core. Together, SNOM and
photocurrent probing deliver a comprehensive picture of
the emitter: the global radiative response and localized
electronic current dynamics.

These results highlight the potential of CMOS-based
emitters and detectors for non-invasive nanoscale
characterization in future photonics and electronics
technologies.
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Fig. 1. a) Die microphotograph of the emitter, b)
AFM of the bow-tie antenna center, ¢) s-SNOM mapping
of third-harmonic emission, d) photocurrent response.

Keywords: CMOS VCO emitter,
radiation, SNOM, third-harmonic
photocurrent detection.
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THz srities metal¢Siai pagaminti naudojant laidZius polimerus

Conductive polymer based THz range metalenses
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Reiksminiai zodZiai: metalgSiai, laidiis polimerai,
terahercai.
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Derinamy InAsSb ir T2SL heterostruktiiry taikymas ilgbangés infraraudonosios
spinduliuotés aptikimui

Long-Wave Infrared Detection Using Tunable InAsSb and T2SL Heterostructures
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IFiziniy ir technologijos moksly centras, Savanoriy pr. 231, 02300 Vilnius
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Ilgabangés infraraudonosios (LWIR) spinduliuotés
detektoriy rinkoje ilga laika dominuoja gyvsidabrio
kadmio telurido (MCT) technologija. Taciau gyvsidabrio
toksiskumas skatina ieSkoti nasumu nenusileidzianéiy,
tatiau aplinkai saugesniy alternatyvy. Siame pranesime
pristatomi dviejy skirtingy stibidy pagrindu sukurty
fotodetektoriy platformy kiirimo ir tyrimo rezultatai,
kurie atveria kelig MCT detektoriy pakeitimui.

Pirmasis metodas yra paremtas InAsSb trijy
komponenty lydinio fotodiodais. Miisy tyrimai parodé,
kad molekulinio pluostelio epitaksijos (MPE) metu
tiksliai valdant As ir Sb srauty santykj (Psy/Pas) galima
efektyviai keisti stibio (Sb) koncentracijg uzaugintuose
sluoksniuose nuo ~9% iki >20%. Fotoliuminescencijos
(PL) matavimai patvirtino, kad didéjant Sb kiekiui,
draustiniy energijy tarpas siauréja ir pasiekia vertes,
mazesnes nei 0.2 eV, o PL signalas nusidriekia § LWIR
stitj, vir§ijan¢ia 8 um bangos ilgj (1 pav.). Si platforma
leidzia paprastai ir efektyviai derinti detektoriy spektrinj
jautri.
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1 pav. InAsSb bandiniy (VIA0081-VIA0084)
fotoliuminescencijos spektrai, rodantys bangos ilgio
poslinkj didinant Sb koncentracijg sluoksniuose.

Antrasis, sudétingesnis metodas, naudoja InAs/GaSb
II-o tipo supergardeles (T2SL). Sios heterostruktiiros
suteikia daugiau lankstumo projektuojant prietaisus ir
leidZia pasiekti mazesnes tamsines sroves. MPE metodu
sékmingai uzauginta sudétinga 7 pakopy InAs/GaSb
T2SL tarpjuostinio kaskadinio fotodetektoriaus (ICIP)
struktira (VIA0087). Didelés skiriamosios gebos
rentgeno spinduliy difrakcijos (HR-XRD) matavimais
nustatytas supergardelés periodas (69+1 A) idealiai
atitiko projektinj (69 A), kas patvirtina auksta MPE
proceso tikslumg. Kambario temperatiiroje iSmatuotas
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Sio prietaiso fotovoltinis atsakas demonstravo itin stipry
signala ties ~3.2 um (2 pav.), kuris buvo apie 110 karty
stipresnis nei InAsSb struktiry signalas. Tai jrodo
efektyvy kaskadinio stiprinimo veikima, nors atsako
smailé ir neatitiko tikslinio LWIR dizaino, kas siejama su
sandiry jtaka ir aukStesnés eilés optiniais Suoliais.
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2 pav. T2SL ICIP bandinio (VIA0087) fotovoltinio
atsako spektras kambario temperatiiroje, rodantis stipry
signala MWIR srityje.

Apibendrinant, abi tirtos stibidy platformos -
derinami InAsSb fotodiodai ir T2SL ICIP struktiiros —
demonstruoja didelj potencialg ateities IR jutikliy
kiirimui ir yra perspektyvios, aplinkai saugios
alternatyvos MCT technologijai.

Reiksminiai  ZodzZiai:  stibidai,  fotodetektoriai,
ilgbangis infraraudonasis diapazonas, InAsSb, T2SL,
molekulinio pluostelio epitaksija.
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Grafeno/h-BN/Si sandiiry ZemadazZnio triuk§mo charakteristikos

Low-frequency noise characteristics of graphene/h-BN/Si junctions
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Grafenas pasizymi patraukliomis elektrinémis,
optinémis ir Siluminémis savybémis, dél kuriy yra
aktyviai siekiama jj pritaikyti jvairivose elektronikos ir
optoelektronikos  prietaisuose. ~ Grafeno/Si  Sotkio
sandiros yra tiriamos dél potencialiy taikymy saulés
elementuose, dujy jutikliuose, fotodetektoriuose ir
baristoriuose [1]. Vis délto, Siy sandiiry taikyma vis dar
riboja  jvairios problemos, pavyzdziui, stipriai
svyruojancios neidealumo koeficiento vertés (~1 — 30),
kurias gali lemti jvairiy defekty sandiroje poveikis [2].
Tarp grafeno ir silicio jterpiant heksagoninio boro nitrido
(h-BN) sluoksnj siekiama pasyvuoti laisvuosius rysius
silicio pavirsiuje [3], taCiau toks jterpimas savo ruoZtu
lemia sudétingesng jtaiso sandara, todél yra reikalingas
iSsamus jterpto h-BN poveikio sandiiros kokybei ir
kriivio pernasos ypatumams tyrimas. Tam puikiai tinka
zemadaznio triuk§mo tyrimai, kurie yra pasitelkiami kaip
jautrus prietaisy kokybés, defektingumo ir patikimumo
jvertinimo jrankis, teikiantis ziniy ir apie fizikinius
procesus, vykstancius tiriamose sandirose. Grafeno/h-
BN/Si  sandiry  charakterizavimas  pasitelkiant
zemadaznio triukSmo spektroskopija dar nebuvo
aprasytas literatliroje.

Siame darbe buvo tirtos grafeno/h-BN/Si sandiiry su
skirtingais h-BN sluoksnio storiais (1 — 15 nm)
zemadaznio triukSmo charakteristikos, tekant tiesioginei
ir atgalinei srovei, bei analizuotos voltamperinés
charakteristikos placiame temperatiiry intervale (90 —
295 K). Darbo tikslas buvo jvertinti h-BN sluoksnio
storio jtaka zemadaznio triuk§mo charakteristikoms ir
prietaiso veikimui bei nustatyti vyraujanti kriivio
pernasos mechanizmg grafeno/h-BN/Si sandiirose.

Tirtos sandiiros buvo pagamintos nusodinant h-BN
sluoksnj ant n-Si substrato didelés galios impulsinio
magnetroninio dulkinimo (HiPIMS) biidu, o grafenas
buvo tiesiogiai sintezuotas ant h-BN sluoksnio
mikrobange plazma stimuliuoto cheminio garinio
nusodinimo (PECVD) biidu.

Visos tirtos sandiros pasizyméjo 1/f arba 1/f*
pavidalo itampos fliuktuacijy spektriniais tankiais, o kai
kuriuose bandiniuose tekant tam tikroms srovéms stebéti
ir Lorenco tipo spektrai. Tekant dideléms srovéms,
daugumai bandiniy buvo biidinga srovés fliuktuacijy
spektrinio tankio priklausomybé nuo srovés kaip ~I", kur
v>2, siejama su griideliy riby (angl. grain boundaries),
esanciy grafeno ir h-BN sluoksniuose ir atsakingy uz
triuk§mo augima, poveikiu. Zemadaznio triukimo bei
temperatiiriniy  voltamperiniy charakteristiky analizé
parodé Pulo-Frenkelio (angl. Poole-Frenkel) emisijos
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vyravimg storiausiy h-BN  sluoksniy (15 nm)
bandiniuose, tekant dideléms srovéms, ir Sio kriivio
pernasos mechanizmo indélio mazéjimg esant
plonesniam h-BN sluoksniui. Statistinio tyrimo metu
nustatyta, kad intensyviausiu zemadazniu triukSmu ir
didZiausia diferencialine varza pasiZzyméjo 5 nm h-BN
sluoksnio storio sandiiros (1 pav.). Prastesn¢ 5 nm h-BN
sluoksnio storio sandiiry kokybe patvirtino Siems
bandiniams buidingas silpniausias fotoatsakas, juos
apsvietus UV ir IR spinduliuote.
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1 pav. Grafeno/h-BN/Si sandiiry jtampos
fliuktuacijy spektrinio tankio (a) ir diferencialinés
varzos (b) priklausomybés nuo h-BN sluoksnio storio;
d —h-BN sluoksnio storis.

ReikSminiai Zodziai: fliuktuacijos, heksagoninis boro
nitridas,  grafeno/h-BN/Si  sandiira, zemadaznis
triuksmas.
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Artimojo infraraudonojo spektro spinduliuotés Saltiniy
su GaAsBi kvantinémis duobémis Zzemo daznio triuk§mo charakteristikos

Low Frequency Noise of GaAsBi QW based NIR Light Sources
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Artimojo infraraudonojo spektro spinduliuoté yra
daznai naudojama aplinkos ir biomedicininiuose
jutikliuose, pvz., pulsoksimetruose neinvaziniam kraujo
jsotinimo deguonimi nustatymui. Atspindzio principu
veikiantiems pulsoksimetrams reikalingi Saltiniai, kuriy
spinduliuotés skverbties per minkStuosius audinius gylis
buty vienodas, o sugertis hemoglobine biity skirtinga.
Sitiloma naudoti 800 nm ir 1100 nm spinduliuote.
1100 nm spinduliuotei naudojami GaAsBi S$viesos ir
lazeriniai diodai.

Bismidiniai sluoksniai yra auginami Zzemesnéje
(<420 °C) temperatiiroje. Tai lemia didesnj taSkiniy
defekty tankj darinyje ir didesnj pavirSiaus SiurkS§tumag
[1]. Svarbu istirti tokiy defekty ir struktiiriniy
netolygumy jtaka GaAsBi kvantiniy duobiy pagrindu
kuriamy  infraraudonosios  spinduliuotés  Saltiniy
charakteristikoms ir ilgalaikiskumui. Cia pasitarnauja
zemo daznio triukSmo charakteristikos, kurios yra labai
jautrios  jvairiems  struktGriniams defektams ir
netobulumams, o jy tyrimai leidzia atskleisti ir suprasti
GaAsBi kvantiniy dariniy pagrindu pagaminty Saltiniy
veikos ypatumy priezastis [2].

Siame darbe pristatome i$samy GaAsBi kvantiniy
duobiy pagrindu sukurty $viesos ir lazeriniy diody Zemo
daznio triuk§mo charakteristiky tyrimg, kurio tikslas
buvo issiaiskinti triuk§mo priezastis $ivose dariniuose bei
jy itakg diody efektyvumui ir ilgalaikiskumui.

Tirtieji jtaisai buvo §viesos ir lazeriniai diodai su 3-5
GaAsBi kvantinémis duobémis aktyviojoje srityje.
Dariniai buvo uzauginti naudojant molekuliniy pluosty
epitaksijg ant n tipo GaAs padéklo [3]. Sviesos Zaltiniy
spinduliuotés bangos ilgis yra apie 1100-1200 nm.
TriukSminé spektroskopija atlikta zemo daznio srityje
(10 Hz iki 100 kHz) .

Tirtyjy diody elektriniy fliuktuacijy spektrai susideda
i 1/f, 1/f* ir Lorenco tipo komponenciy tiek tekant
tiesioginei, tiek atvirkStinei srovei. 1/f ir 1/f* tipo
fliuktuacijos yra nulemtos daugelio panaSaus
intensyvumo generaciniy ir rekombinaciniy vyksmy
superpozicijos per kriivininky pagavimo centrus, kuriy
charakteringoji trukmé yra placiai pasiskirsciusi.

Iprastai pn diody jtampos fliuktuacijy spektrinis
tankis mazéja proporcingai tekancios srovés didéjimui.
Kai kuriems tirtiesiems bandiniams buvo stebétas
triuk§mo iSaugimas tekant tam tikro stiprio srovei. Siems
bandiniams taip pat buvo stebima didesné atgaliné srové.
Be to srovés fliuktuacijy spektrinio tankio mazéjimas
proporcingai diferencialinés varzos kvadratui (1 pav.)
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rodo sroveés nuotékio kanaly egzistavimg. ISmatuota gana
didelé atvirkstiné srové ir intensyvios 1/f fliuktuacijos
rodo, kad tokiuose dariniuose yra defekty, sudaranciy
mazos varzos srovés nuotékio kanalus, lygiagreius
aktyviajai sriciai.

0™

10" F

10° 10* 10°

Rdlf (Q)
1 pav. Srovés fliuktuacijy spektrinio tankio

priklausomybé nuo diodo diferencialinés varzos
(kambario temperatiiros matavimai $viesos diodui).

Tam tikroms srovés ir temperatiiros vertéms, buvo
uzregistruoti Lorenco tipo triukSmo spektrai, rodantys
intensyvius generacinius ir rekombinacinius vyksmus,
per Siomis veikimo sglygomis aktyvius kriivininky
pagavimo centrus. Zemo daznio triuk§mo spektroskopija
parodé, kad tirtiems GaAsBi kvantiniams dariniams yra
budingas centras su aktyvacijos energija apie (0,31—
0,33) eV. Ankstesni miisy darbai parodé, kad zemesné
GaAsBi sluoksniy augimo temperatiira lemia tokiy
centry formavimasi GaAsBi kvantiniy duobiy ir barjery
arba tarpiniy sluoksniy salytyje, kurie veikia kaip Suntas
diodo diferencinei varzai [4]. Dél tokio srovés
perskirstymo sumazéja aktyvigja sritimi tekanti srové ir
spinduliuotés efektyvumas. Taip pat nuotékio srové gali
trumpinti jtaiso gyvavimo trukme.

Reiksminiai zodziai: fliuktuacijos, GaAsBi, kvantinés
duobes, lazerinis diodas, sviesos diodas, triuksmas.

Literatara

[1]1J. Puustinen, J. Hilska, and M. Guina, J. Cryst. Growth 511,
33-41 (2019).

[2] J. Glemza, V. Palenskis, S. Pralgauskaité, et al., Infrared
Phys. & Technol. 91, 101-106 (2018).

[3]A. Spokas, A. Zelioli, A. Bi¢ifnas, et al., Micromachines 16,
506 (2025).

[4] J. Glemza, A. Spokas, A. Zelioli, et al., Infrared Physics &
Technology 147, 105794 (2025).


mailto:sandra.pralgauskaite@ff.vu.lt

THz vaizdinimo kokybés priklausomybé nuo Gauso, Beselio ir Airy leSiu kombinaciju
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Terahercinis (THz) vaizdinimas —  sparciai
besivystanti fotonikos sritis, leidzianti analizuoti
objektus ir medziagas jy nepazeidziant. Skirtingai nei
rentgeno spindulivoté, THz bangos nepasiZymi
jonizuojanéiu poveikiu, todél yra gerokai saugesnés. Si
spindulivoté islieka skvarbi daugelyje dielektriniy
medziagy, tokiy kaip polimerai, tekstilé ar popierius. Dél
§iy savybiy S$i technologija vis dazniau pritaikoma
medicinos, saugumo, medziagy analizés ir kokybés
kontrolés srityse [1].

Vienas i§ i$8ukiy — tinkamy optiniy komponenty
pasirinkimas ir jy iSdéstymas sistemoje. Siame darbe
buvo gaminami Gauso, Beselio ir Airy pluostus
formuojantys lesiai. Siam tikslui naudotas ekstruzinis 3D
spausdinimas i§ smiigiams atsparaus polistireno (angl.
HIPS — High Impact Polystyrene), kuris pasizZymi
geromis optinémis savybémis THz ruoze [2] bei yra
lengvai spausdinamas.

Pagaminti l¢siai buvo sistemingai iSdéstomi taip, kad
sufokusuoty ir surinkty spinduliuot¢ ] standartinj
vaizdinimo taikinj (USAF 1951) (1 pav.). Naudotos
septynios skirtingos lesiy kombinacijos, o kiekvienai i$
ju ivertinta moduliacijos perdavimo funkcija (MTF)
(sistemos kontrasto rodiklis) ir vidutinis kvadratinis
nuokrypis (MSE) (vaizdo kokybés jvertis) [3]. Sie
dydziai jvertinti tiek objektui esant lgSiy zidinyje, tiek
jvedus skirtingo lygio i§fokusavima. Sis eksperimentas
leido iSskirti optimalias sistemos veikimo salygas su
skirtingomis leSiy kombinacijomis.

Rezultatai parodé, jog skirtingy lgSiy panaudojimas ir
i8déstymas turi jtakg THz vaizdinimo kokybei. Klasikinis
Gauso-Gauso lesiy derinys uztikrino aukséiausia vaizdo
kokybeg, taCiau buvo itin jautrus net maZziausioms
sistemos suvedimo ir iSfokusavimo paklaidoms. Tuo
tarpu Beselio lgsio taikymas spinduliuotés surinkimui
pasirodé esantis optimalus, nes zenkliai sumazino
sistemos  jautruma suvedimo netikslumams ir
iSfokusavimui. Dél geros vaizdo kokybés objektui nesant
zidinyje Beselio lgSis taip pat yra labiau tinkamas story
objekty vaizdinimui. Naudojant Airy lg§j, itin gero
kontrasto gauti nepavyko, taciau lenkto pluosto pavidalo
déka atsiveria galimybé vaizdinti objektus dalinai
uzstotus klitities.

Apibendrinant galima teigti, kad THz optiniy sistemy
kokybe i§ esmés lemia pasirinkty lgSiy tipas bei jy
tarpusavio padétis. Gauti rezultatai rodo, jog tinkamai
parinkus lgsiy kombinacijas galima pagerinti vaizdinimo
kontrastg ir uztikrinti didesnj sistemos stabiluma.

233

Y (50 mm, 50 mm)
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1 pav. Virsuje kairéje — THz ruozui modifikuotas USAF
1951 rezoliucijos taikinys, skirtas vaizdinimo kokybés
jvertinimui. Kiti paveiksléliai — USAF taikinio
vaizdinimo rezultatai esant skirtingoms lesiy
kombinacijoms. Pirma raidé nurodo fokusuojantj l¢sj,
antra — surenkantj.

Reiksminiai ZodZiai: terahercai, vaizdinimas, 3D
spausdinimas.
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GeS kristaliniy plony sluoksniy formavimas optoelektronikos prietaisams

Crystalline GeS thin-films synthesis for optoelectronics
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Siuolaikinéje optoelektronikoje fotodetektoriai yra
esminiai komponentai, naudojami telekomunikacijose,
vaizdinimo technologijose, medicininéje diagnostikoje
bei aplinkos stebésenos sistemose. Tradiciniai
puslaidininkiniai detektoriai, paremti Si ar InGaAs
junginiais, susiduria su fundamentaliais apribojimais —
siauru spektro jautrumu, ribotu draustinés juostos
valdomumu ir dideliu triukSmu esant silpnam
apSvietimui. Todél pasaulinéje mokslo bendruomenéje
aktyviai ieSkoma naujy medziagy, galinciy uztikrinti
platesnj spektrinj jautruma, didesnj jautrj bei
draugiskuma aplinkai.

Pastargjj deSimtmetj itin daug démesio skiriama
dvimatéms (2D) medziagoms, kurios dél savo
sluoksniuotos  struktiros  pasizymi  unikaliomis
elektroninémis ir optinémis savybémis: aukstu sugerties
koeficientu ir krivininky judriu, bei mechaninémis
savybémis kaip atsparumas ir lankstumas. Vis délto
tradiciniy 2D prietaisy gamyba remiasi rankiniu
mikrokristaly perkélimu ant elektrody sistemos - tai yra
sudétingas ir nepritaikomas masinei gamybai procesas.
Dél to ypatingg svarba jgyja polikristaliniy, itin
horizontaliai orientuoty 2D plonyjy sluoksniy sintezg,
nebrangiais metodais.

Viena i§ daug zadanciy medziagy Sioje srityje yra
germanio sulfidas (GeS) — IV-VI grupés sluoksniuotas
puslaidininkis. GeS yra p-tipo, turintis tiesioginj ~1,6 eV
draustinés juostos plotj, plataus spektro optine sugertj
matomoje srityje, cheminj bei terminj stabilumag
atmosferinémis sglygomis, taip pat junginys yra
netoksiSkas. Naujausi tyrimai rodo, kad fotodetektoriai i§
GeS plony sluoksniy gali pasiekti itin aukstg jautruma!2.

Siame darbe pristatome GeS plonyjy sluoksniy
sinteze gary pernaSos (vapor transport) metodu ant
Si/Si0. padékly. IS pradziy gaunami amorfiniai
sluoksniai, toliau kaitinant juos ~380 °C temperatiiroje,
kristalizuojami | ortorombing fazg, ir gaunami
suformuoti tolygiis polikristaliniai sluoksniai, kuriuose
stipriai vyrauja hkl (100) orientacija, 2D kristalai
iSsidéste lygiagreciai padéklui. Strukttriné analizé
rentgeno spinduliy difrakcija (XRD) ir pavirSiaus
morfologijos  tyrimai  skenuojanéiu  elektroniniu
mikroskopu (SEM) patvirtino §j kryptingumg ir dangy
homogeniskuma.

Naudojant tokius sluoksnius buvo suformuoti GeS
lauko tranzistoriai, regimosios §viesos sensoriy
pritaikymui. ISmatuoti parametrai, tokie kaip jautrumas
Sviesai, jsijjungimo ir iSsijungimo greitis rodo
perspektyvias  charakteristikas, tinkamas tolesnei
optimizacijai. Nors rezultatai Siuo metu preliminards, jie
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patvirtina, kad kryptingai orientuoty polikristaliniy GeS
sluoksniy auginimas tiesiogiai ant Si/SiO2 padékly,
lauko tranzistoriams formuoti yra efektyvus kelias
siekiant jveikti tradiciniy 2D prietaisy gamybos
ribotumus.

Apibendrinant galima teigti, jog GeS yra itin
perspektyvi medziaga naujos kartos fotodetektoriams.
Miisy darbas parodo, kad gary pernasos biidu uzauginti ir
terminio apdorojimo bilidu kristalizuoti GeS sluoksniai

gali buti sékmingai pritaikomi optoelektronikos
irenginiuose.
c
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I pav. Trijy zony krosnies darbiné schema. A — didysis
kvarcinis vamzdis, b — vidinis maZo diametro kvarcinis
vamzdis, ¢ — trys krosnies zonos, kaitinamos atskirai, d
— pernasos dujy (Ar) srautas, ¢ — vakuuminio siurblio
iStraukimo kryptis, f — tiglis su GeS milteliais, g —
Si/Si0, padéklas ant grafitinio laikiklio.

Reiksminiai ZodzZiai: germanio
optoelektronika, gary pernasa, ploni sluoksniai.
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Sub-terahercinis jutiklio su KMOP §altiniu taikymas tirpaly koncentracijy nustatymui

Sub-terahertz sensor with a CMOS emitter for evaluating solution concentration
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Terahercy (THz) spinduliuotés $altiniy ir detektoriy
technologijos intensyviai vystomos jau daugiau nei du
desimtmecius, ir vis didesné dalis moksliniy istekliy
skiriama Siy jtaisy praktiniams taikymams. Viena i$
sparCiai auganciy taikymo sri¢iy yra medZiagotyra.
Pastaraisiais metais buvo pademonstruotas jutiklis,
paremtas KMOP (angl. CMOS) tranzistoriais su inte-
gruota antena, ir jrodytas jo sékmingas taikymas
medziagy identifikavimui bei charakterizavimui [1][2].
Siame darbe pristatome analogiskos architektiiros jtaisa,
kurio pagrinda sudaro ne pasyvus THz jutiklis, bet akty-
vus elementas — sub-THz spinduliuotés $altinis. Parodo-
mas jo taikymas vandens tirpaly koncentracijy tyrimui.

Misy sukurtas THz $altinis pagamintas naudojant 65
nm Si KMOP technologija. Spinduliuoté generuojama
,.Colpitts™ osciliatoriaus elektrinéje grandingje [3], kurioje
aktyviy elementy vaidmen;j atlicka metalo oksido lauko
tranzistoriai [4]. Saltinio dizainas optimizuotas taip, kad
slopinty pagrindinés, 95 GHz daznio modos virpesius, bet
leisty efektyviai, | atvirg erdve, spinduliuoti trecigja
harmonika, kurios daznis siekia 285 GHz [5].

KMOP technologijos esmé yra aktyviy ir pasyviy
elementy formavimas keliuose plonuose puslaidininkio ir
dielektriko sluoksniuose bei jy tarpusavio sujungimas
metaliniais  laidininkais. Dél  Sios  priezasties,
projektuojant jtaisa biitina atsizvelgti i krastines salygas,
kurios tiesiogiai lemia parazitines charakteristikas ir
impedansa. Rezonatoriaus atveju impedanso pokyciai
salygoja rezonansinio daznio poslinkj [3].

Kadangi miisy THz $altiniai atitaikyti spinduliuotei j
atvirg erdve, modeliavimo rezultatai rodo, jog pakeitus
dielektring medziaga vir§ antenos (jprastai tai yra oras),
galima iSorinémis pasyviomis priemonémis valdyti Salti-
nio spinduliuotés daznj.

THz S$altinis paruoSiamas matavimams prijungus
pagalbine elektronika (1 pav.). Saltinio lustas priklijuotas
ant nelegiruoto silicio plokstelés ir sujungtas su hiper-
hemisferiniu silicio lgSiu. Si plokstelé priklijuota prie
spausdintos plokstés (angl. PCB). Pritaikius ultragarsinj
aliuminio vielos suvirinima, lustas elektriskai prijungtas
prie valdymo plokstés. Kontaktinés vielos apsaugotos
nuo trumpo jungimo skysciuose epoksidiniais klijais.

THz Saltinio daZniui ir jo poky¢iui matuoti surinkta
heterodininé matavimo sistema. Atraminio daZnio
spindulivoté sukuriama komerciniu THz S$altiniu
(,,Virginia Diodes Inc.“ elektroninis daznio daugintuvas).
Abu THz spinduliai suvesti j vieng placiajuostji KMOP
jutiklj su logaritminés spiralés antena. MaiSymo
skirtuminis signalas leidzia su paprastu, 100 MHz juostos

235

oscilografu iSmatuoti, kada atraminio ir tiriamojo Saltiniy
dazniai sutampa. Medziagotyros eksperimentas atliktas
ant THz Saltinio laSinant jvairiy koncentracijy
izopropanolio, etanolio ir vandens tirpalus, ir matuojant
Saltinio daznio pokyti.

i i 4 025 pm CMOS THz

Suvirintos o Saltinio lustas

Al vielutés PCB

Hiper-
hemisferinis
Si lesis

Nelegiruoto
Si langas

b) Terahercy spinduliuoté f,

1 pav. THz $altinio nuotrauka su: a) atrankine antena, ir
b) pagalbine elektronika ir optiniais elementais.

Pamatuota THz KMOP 3altinio trecios harmonikos
daznio priklausomybé nuo izopropanolio (IPA) ir
vandens masiy santykiy tirpale pateikta 2 pav. Priklauso-
mybé tiesiSka, kai IPA koncentracija mazesné uz 85 proc.
Prie didesniy koncentracijy daznio pokytis, lyginant su
grynu IPA, artéja j nulj. Rezultatams pritaikius tiesinj
artin] suskaiciuotas teorinis jutiklio jautris — 130 ppt/Hz
IPA daliai H>O tirpale.
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2 pav. THz §altinio daZnio priklausomybé nuo
izopropanolio ir vandens masiy santykio tirpale.

Reiksminiai zodziai: tirpaly jutiklis, terahercy Salti-
nis, dielektriné spektroskopija, harmoninis osciliatorius
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InGaAs ir GaAsBi MQW VECSEL tipo lazeriai skirti 976 nm ir 1070 nm emisijai

InGaAs and GaAsBi MQW VECSEL:s for emission at 976 nm and 1070 nm
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Vertical-External-Cavity Surface-Emitting Lasers
(VECSELs) have gained attention as a versatile
alternative to conventional Vertical-Cavity Surface-
Emitting Lasers (VCSELs). By replacing the top
Distributed Bragg Reflector (DBR) with an external
coupler, the VECSEL architecture enables efficient
optical pumping, straightforward access to the cavity,
and significantly higher output power potential, with the
main limitation arising from thermal management
challenges [1,2].

In this work, two VECSEL chips were fabricated,
targeting emission wavelengths of 976 nm and 1070 nm.
The 976 nm device employed InGaAs multiple quantum
wells (MQWs) in the active region, while the 1070 nm
device incorporated GaAsBi MQWs. Bismuth
incorporation into GaAs reduces the bandgap even at low
concentrations, improves the thermal stability of the
bandgap, and increases the spin—orbit split-off energy.
These  effects suppress non-radiative  Auger
recombination, making GaAsBi an attractive material
platform for extending GaAs-based optoelectronics to
longer wavelengths.

Both VECSEL structures were grown by solid-source
Molecular Beam Epitaxy (MBE) in a Veeco GENxplor
system. The bottom mirrors consisted of 30 AlAs/GaAs
periods, designed such that the MQW emission was
centered within the DBR stopband. To enhance thermal
management and reduce overall chip thickness, the gain
regions incorporated alternating barrier thicknesses.
Furthermore, the MQW design was optimized to
minimize strain-induced dislocations, thereby enabling
fabrication of devices with larger usable surface areas.
The structures were characterized by a combination of
structural and optical methods. Surface and crystalline
quality were assessed using AFM, XRD, and HR-TEM,
while photoluminescence (PL) measurements were
performed at room temperature and across a wide
temperature range, including both cryogenic and near-
operational conditions. Room-temperature PL. mapping
was employed to evaluate the spatial uniformity of the
emission. Lasing operation was  successfully
demonstrated in both devices. The InGaAs/GaAs MQW
VECSEL emitted at 976 nm from a 500 um diameter
pumped region, whereas the GaAsBi/GaAs MQW
VECSEL produced emission at 1070 nm. Figure 1 shows
the lasing characteristics of the GaAsBi device: (a)
emission spectra at increasing pump powers, illustrating
the transition from spontaneous emission to lasing; (b)
the evolution of the emission wavelength and full width
at half maximum (FWHM) with pump power; and (c) the
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normalized emission intensity as a function of pump
power, demonstrating continuous increase without
saturation. To the best of our knowledge, this marks the
first reported demonstration of lasing from a GaAsBi-
based VECSEL.

(a)

—20mw ——6.92W
100 comw 795w |

—1.06W ——8.90W
,\086 ——2.03W ——9.88W ‘\

—— 2.96W 10.81W
;; 071 —3.97W 11.73W ‘\
>.057 — 4.93w A
;’:’3 043 \
Eo29} \

0.14 F¥EN M,
T / N\
000 =5 1050 1075 1100
Wavelength (nm)
(b) (c)
_1072 0,013 11
E : 3
- » . ©
£1071 P = :;0'9
5 % 0012% 2o7
[ -
£ 1070 s ,50_5
2 S 3
= o N
£1069 0,011 $03
2 E
£ . S0.1 .
w1068 = .
0 2 4 6 8 001 0.1 1 10

Pump power (W) Pump power (W)

Figure 1. Lasing characteristics of the GaAsBi-based
VECSEL. (a) Emission spectra recorded at increasing
pump powers, showing the transition from spontaneous
photoluminescence to lasing. (b) Evolution of the lasing
wavelength and full width at half maximum (FWHM)
with pump power. (c) Output intensity as a function of
pump power, demonstrating continuous increase without
evidence of saturation.
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Trinario puslaidininkio ZnIn,S4 sluoksniy sintezé ir savybiy tyrimas

Synthesis and characterization of ternary semiconductor ZnIn,S4 layers
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Nuolat augantis iskastinio kuro vartojimas kelia
rimty energetikos ir aplinkosaugos problemy, dél kuriy
itin svarbu skubiai plétoti atsinaujinancius ir aplinkai
nekenksmingus energijos iSteklius, ypa¢ saulés energija.
Saulés Sviesa laikoma ekologisku ir beveik
neiSsenkanciu energijos Saltiniu, galin¢iu patenkinti
dabartinius ir busimus energetikos bei aplinkosaugos
poreikius. Dél Sios priezasties energijos technologijy,
skirty saulés energijos eksploatavimui, tyrimai tapo itin
aktualia moksliniy tyrimy tema [1].

Pastaraisiais metais mokslo bendruomengje
daug démesio skiriama naujy puslaidininkiy medziagy
paieskai, galinCiy pakeisti saulés elementams placiai
naudojama kadmio sulfidg (CdS). Nors CdS pasizymi
palankiomis optinémis ir elektrinémis savybémis, jo
naudojimg riboja toksiskumas bei poveikis aplinkai.
Trinaris junginys - cinko indzio sulfidas (ZnIn2Ss) yra
viena i§ perspektyviausiy alternatyvy kadmio sulfidui,
nes jis pasizymi panasiu draudziamosios juostos dydziu
(angl. bandgap), geru regimosios §viesos pralaidumu ir
yra sudarytas i§ nekenksmingy elementy. ZnIn2S4 (ZIS)
sulauké didelio susidoméjimo ir, tikétina, artimiausioje
ateityje taps nauju junginiu, kuris pakeisty CdS [2].

Sio darbo tikslas yra nusodinti plonus ZIS
sluoksnius ir istirti jy struktiirines savybes remiantis
rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD), skenuojancios
elektroninés mikroskopijos (SEM), pralaidumo spektry
matavimy, draudziamosios juostos plocio skaiciavimo
bei laidumo tipo nustatymo karstojo tasko zondo (angl.
hot-point probe) metodais. Plony sluoksniy nusodinimui
buvo pasirinkta dvipakopé ZnIn.Ss sintezés metodika.
Pirmojo etapo metu ZIS milteliai buvo termiskai
nusodinami ant jvairiy padékly garinimo biidu vakuume,
siekiant uZztikrinti sluoksnio homogeniskuma ir norima
nepakitusig chemine sudétj, su tikslu islaikyti Zn;In
santykj artimg 1:2. Antrojo etapo metu atliktas gauty
sluoksniy sierinimas sieros gary srautu, kas sudaré
salygas ZIS junginiui susiformuoti bei keiciant padéklo
temperatiirai, buvo galima kontroliuoti, kokia kristaliné
gardelé susidaro po sierinimo. Esant Zzemesnei
temperatiirai, apie 400 °C, susidaro kubiné, o aukstesnei,
apie 800 °C temperatiirai, susidaro heksagoniné
kristaliné gardelé .

ZIS sluoksniy struktiiriniy savybiy, jvertinty
taikant rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) analize,
gautos difraktogramos patvirtino charakteringg ZIS
kristaliniy faziy formavima ir kristaliniy, kubiniy bei
heksagoniniy  gardeliy  susidarymg.  PavirSiaus
morfologija buvo istirta skenuojancios elektroninés
mikroskopijos (SEM) metodu, atskleidusiu, kad sintezés
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parametrai daro jtakg grudeliy dydziui, sluoksniy
tolygumui bei pavirSiaus vienodumui.

Optinéms savybéms tirti buvo registruojami
pralaidumo spektrai ultravioletingje, regimojoje ir
artimojoje artimosios infraraudonosios spinduliuotés
(UV—Vis—NIR) srityse. Gauty spektry analizé leido
nustatyti draudziamosios juostos (angl. bandgap)
reikSme, kuri, priklausomai nuo sintezés salygy,
heksagoninés kristalinés gardelés buvo apie 2,5 eV,
kubinés apie 2,3 eV [3], o tuo tarpu CdS draudziamoji
juosta yra 2,4 eV [4]. Papildomai buvo atliktas laidininko
tipo (n ar p) nustatymas naudojant kar$tojo tasko zondo
(angl. hot-point probe) metoda, kurio metu buvo
nustatytas puslaidininkio n-tipo laidumas.

Siame tyrime sistemingai apradytas ZnIn:Ss
plony sluoksniy formavimas taikant dviejy etapy sintezés
metoda. Terminio ZIS milteliy garinimo metu susidaré
stabilios amorfinés dangos, tai patvirtino EDS ir XRD
analizés. Kristalizacija keiCiant padéklo temperatiira
parodé, kad medziaga iSlieka chemiskai stabili, kartu
pasizymi nuo gautos kristalinés fazés priklausanciomis
struktiirinémis ir optinémis savybémis. Sintezés
parametry ir medziagos savybiy koreliacija suteikia
vertingy ziniy apie ZIS galimg panaudojima
optoelektroniniuose ir fotovoltiniuose prietaisuose.

Apibendrinant galima teigti, kad dvipakopé ZIS
sluoksniy sintezés metodika yra tinkama vienalytés
struktiiros puslaidininkiniams sluoksniams gauti. Gauti
pirminiai rezultatai rodo, jog Znln2Ss pasizymi
savybémis, artimomis CdS, taciau neturi toksiSkumo
problemos, todél gali buti perspektyvus kandidatas
panaudojant saulés elementuose, fotodetektoriuose ir
kituose optoelektroniniuose jrenginiuose.
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Plonasluoksnio termoelektrinio generatoriaus (Bi-Ni) gamyba naudojant magnetroninio
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Daugelyje pramoniniy procesy (pvz., metalurgijos
pramonéje, perdirbant jvairias medziagas ir kt.) gaminant
jvairius produktus, kaip Salutinis produktas iSsiskiria
didelis Silumos kiekis. Didelé dalis Silumos prarandama
kaip energija. Literatiiroje teigiama, kad net trecdalis
miesty Sildymui skirtos $ilumos prarandama perdavimo
linijose [1, 2]. Tobuléjant pramonés procesams, susidaro
vis daugiau Silumos nuostoliy, todél kyla problema, kaip
efektyviai panaudoti $ig Silumg kity rioi§iy energijai
iSgauti, pavyzdziui, elektrai. Vienas i§ budy, kaip
pagaminta Silumg paversti elektra, yra termoelektrinio
generatoriaus (TEG) naudojimas [1, 2]. Sie jrenginiai
gali biiti naudojami ne tik perteklinei Silumai paversti
elektra, bet ir kaip atsinaujinantys energijos Saltiniai.
TEG naudojami jvairiose srityse elektros energijai
gaminti, jskaitant kosminiy zondy, tokiy kaip ,,Mars
Curiosity marsaeigis, maitinimg. Be to, TEG prisideda
prie hibridiniy automobiliy efektyvumo didinimo, nes
dalj vidaus degimo varikliy generuojamos Silumos
pavercia elektra. TEG gali biti naudojami kuriant
hibridinius saulés elementus, kurie naudoja tick matoma
$viesa, tiek infraraudonyjy spinduliy bangas. Sukurti
eksperimentiniai jrenginiai, pritaikyti elektros energijos
gamybai, pasinaudojant tuo, kad tarp natiiraliy vandens
telkiniy pavirSiaus ir giliyjy sluoksniy yra temperattry
skirtumas [1].

Jei viena (TEG) metalo gabalo pusé tam tikru metu
kaitinama, o kita — auSinama, kar$tojoje puséje esantys
elektronai turés daugiau energijos nei atitinkami
elektronai Saltojoje puséje, o tai reiSkia, kad karstieji
elektronai turi daugiau kinetinés energijos nei $altojoje
puséje esantys. Taigi, karstieji elektronai keliauja j Saltgja
puse greiciau nei Saltieji elektronai juda i karstaja puse,
ir galiausiai, Saltasis termoelektrinio generatoriaus galas
ikraunamas neigiamai, o karStasis — teigiamai. D¢l Sios
jtampos gaunamas potencialy skirtumas. Siy prietaisy
veikimas pagrjstas Seebecko efekto principu [1, 2]. TEG
prietaisy efektyvumas yra mazas ir siekia iki 10 %, taciau
tai gana paprasti prietaisai, kurie tarnauja ilga laika ir
nereikalauja daznos priezitiros [1]. Be to, Sie prietaisai
veikia be triuk§mo, gamindami elektros energija, ir
neiSskiria jokiy kenksmingy medziagy | aplinka.
Pagrindiné tyréjy uzduotis formuojant TEG yra gauti
medziagas, pasizymincias didziausiu elektriniu laidumu,
bet maziausiu $ilumos laidumu [2]. Sie du veiksniai
lemia TEG efektyvuma gaminant elektros energija i§
Silumos. Siekdami pagerinti TEG efektyvuma,
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mokslininkai naudoja jvairius medziagy ir nanodaleliy
derinius jy formavimui, kad Silumos srautas sulététy
netrukdant laisvam elektriniy daleliy srautui.

Tyrimo rezultatai rodo, kad plonasluoksniai Bi-Ni
(50-100 nm) TEG gali buti sékmingai formuojami ant
jvairiy pavirSiy naudojant magnetroninio dulkinimo
technologijg. Analizuojant TEG pavirSiaus SEM vaizdus,
stebima aiSki riba ties Bi-Ni sandiira. Bi-Ni pavirSiuje
stebimos netaisyklingos formos mikrostruktiiros. EDS
tyrimai rodo, kad pavirSiuje yra 4,3 % deguonies, 13,9 %
bismuto ir 81,8 % nikelio pagal atoming mas¢. Kaip rodo
XRD rezultatai, TEG suformuotas Bi-Ni sluoksnis buvo
polikristalinis. Polikristalinis sluoksnis labiau tinka TEG
gamybai, nes polikristalinés struktiiros grei¢iau jkaista,
todél potencialy skirtumas susidaro grei¢iau ir yra
ekonomiskesnis. Matuojant TEG elektrines
charakteristikas, nustatyta, kad per 100 s (nuo TEG
kaitinimo pradzios), esant 125 K temperattiry skirtumui
ir 4 kW/m? Silumos srautui, pasiekiamas maksimalus
0,35 V elektrinis potencialy skirtumas ir 150 uW
maksimali galia. Verta paminéti, kad jtampos skirtumo
didéjimas didéjant temperatiry skirtumui ir Silumos
srautui néra tolygus procesas realiomis TEG darbo
salygomis. Tiriamo TEG maksimalus efektyvumo
koeficientas yra 4,5 %. Plonasluoksniai TEG, kaip ir $io
tyrimo atveju (Bi-Ni), turi pranaSumg tuo, kad juos
galima formuoti ant labai dideliy pavirsiy, be to, jie tinka
maitinti  mazus mobiliuosius  jrenginius  (pvz.,
nano/mikrorobotus, nanopalydovus ir kt.). TEG gali bati
naudojami hibridinése/integruotose energijos gamybos
sistemose (pvz., TEG ir saulés elektrinése, TEG ir véjo
elektrinése, TEG ir sintezés dujy Saltiniuose ir kt.).

Reiksminiai Zodziai: magnetronas, ploni sluoksniai,
plonasluoksniai termoelektriniai generatoriai, Seebecko
efektas, elektros energijos gamyba.
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Stibio selenidas pastaruoju metu sulauké
didelio démesio kaip perspektyvi medziaga plony
sluoksniy saulés elementams dél tinkamo draustinés
energijos juostos plocio (~1,1-1,2 eV), didelio sugerties
koeficiento (>10° cm™), bei plataus elementy paplitimo
zeméje [1]. Kaip ir daugélis kvazi-1D medziagy Sb2Se3
pasiZzymi anizotropinémis savybémis. Norint pasiekti
efektyvy kravininky istraukima, itin svarbu suformuoti
absorbcinj sluoksnj su vyraujancia pageidaujama hkl
(10) kristalografine orientacija. Aukstos kokybés
uzuomazginiy sluoksniy formavimas islieka itin svarbus
siekiant gauti kompaktiskus, vientisus, bei plonus
sluoksnius ant oksidiniy padékly, tokiy kaip TiOs-.
Uzuomazginio sluoksnio kristalografiné orientacija
stipriai lemia tolesnj griideliy augima, jy orientacija, bei
sluoksnio morfologija [2].

Siame darbe pateikiamas Sb>Ses uzuomazginiy
sluoksniy formavimo metodas, pagrjstas termiskai
iSgarinty Sb sluoksniy, nusodinty ant FTO/TiO:
padékly, selenizacija. Metalinis Sb buvo nusodintas
naudojant terminio garinimo (TE) metoda auksto
vakuumo salygomis, po to plévelés selenizuotos greito
terminio apdorojimo (RTA) krosnyje Se turtingoje
atmosferoje. Sistemingai keiciant selenizacijos
temperatiira, trukmg ir seleno dalinj slégj, siekta
identifikuoti optimalius parametrus, uztikrinancius
SbzSes sluoksniy kristaling orientacija, bidinga
didziausiam (hkl, 1 # 0) plokstumy i$sidéstymui, kuris
yra palankus fotovoltiniam naSumui.

Struktiiriniai ir morfologiniai tyrimai atlikti
naudojant rentgeno spinduliy difrakcija (XRD) ir
skenuojanciaja elektroning mikroskopija (SEM),
patvirtino gryno Sb.Ses susidaryma ir atskleidé grideliy
orientacijos priklausomybe nuo Sb garinimo, bei
selenizacijos salygy. Tyrimai taip pat parodé, kad
susiformavo kompaktiski ir tolygtis Sb2Ses
uzuomazginiai sluoksniai.

Apibendrinant, miisy rezultatai rodo, kad sparti
termiskai uzgarinty Sb pléveliy selenizacija leidzia
kontroliuoti Sb.Ses uzuomazginiy sluoksniy vyraujancia
kristalografing orientacijg ir morfologines savybes.
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Gama spektrometrinio metodo taikymas radioaktyviyju atlieky pavirsiaus ir tiirio aktyvumui
nustatyti in-situ naudojant CeBrs3 scintiliacinj detektoriy

Application of gamma spectrometric method for radioactive waste surface and volume
activity determination in-situ using CeBr3 scintillation detector
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Significant quantities of radioactive waste, including
contaminated concrete from reactor structures and
shielding, are generated during the operation and
decommissioning of nuclear facilities, and their
radiological assessment begins with nuclide composition
estimation using gamma-ray spectroscopy to support
waste classification and management. The non-
destructive analysis technique for surface and volume
activity determination in-situ would be extremely useful
when selecting optimal management technologies for
decision about decontamination and clearance [1].

We propose a method for surface and volume activity
determination in metallic radioactive waste (MRW) or
mixed (metallic/concrete) (RW) samples. The method
applies in-situ gamma measurement of the RW sample
and MCNP6 modelling of gamma ray interaction with
materials including exact geometry of the sample and
detector during measurement. Especially it could be used
for reactor buildings or compartments characterization
for clearance or sorting of metallic waste considering the
possibility of a specific decontamination process. Our
method is based on gamma spectrum analysis to obtain
both the Compton edge-to-peak ratio and the Compton
backscatter-to-peak ratio from measurements with any
considered detector. It was developed by using portable
CeBr; scintillation detector under laboratory conditions
for concrete and mixed metal/concrete samples
containing *’Cs and ®°Co as surface contaminant or
diffused contaminate in the sample volume,
heterogeneously or homogeneously distributed.

Laboratory experiments with laboratory-made
concrete and steel samples with *’Cs and %°Co point
sources, imitating real radioactive construction in the
building (concrete and possibly metallic constructions of
different dimensions) were performed (Fig. 1). An exact
MCNP6 modelling of each geometry case for validation
purposes was performed.

Gamma-ray spectrometric measurements were
carried out using a standard high-resolution CeBrs
scintillation detector 51B51/2M-CEBR-X (Scionix,
Netherlands) with 42% relative efficiency and a
resolution of 8%. CeBr3 detector efficiency calibration
was performed for the standard geometry of the
measurement with reference standard sources of *’Cs
and ®°Co including coincidence-summing corrections for
the two peaks of °Co, also taking into account the drift
of the energy scale of the spectrum due to temperature
changes in the room or outside the correction of energy
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calibration, that is especially important for longer
measurement time [2].
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Fig. 1. Comparison of simulated MCNP and
measured y-spectra obtained with collimator, using
concrete shielding

Inter-comparison of MCNP modelling and
experimental y-spectra and graphical representation of
Compton edge/Peak and Compton(backscatter)/Peak
ratios versus absolute efficiency for different lab-made
samples of ¥’Cs and ®°Co in different steel shielding
conditions have shown a good (within 1) consistency of
experimental and modelled results and validated the
method for given measurement geometry and allows
to use this type of analysis for real radioactive waste
contamination or volume activation identification.

Keywords: y-spectrometry; radioactive concrete
waste; MCNP modelling; Compton scattering, Compton
(edge)/photopeak and Compton(backscatter)/photopeak
ratios.
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Gama spektrometrinio metodo paremto Komptono-pilnos sugerties smailés santykiu taikymas
metaliniy atlieky charakterizavimui taikant lazerinj deaktyvavima

Application the gamma spectrometric method based on Compton-to-peak ratio for the
metallic radioactive waste characterization applying laser decontamination
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One of the important tasks for successful nuclear
power plant (NPP) decommissioning process is
optimization of management of nuclear facility low-level
metallic radioactive waste (MRW) by grouping and
decontamination of MRW. Approximately 1000 m*® of
contaminated metal waste is generated for every 1 GW
decommissioned (13% by volume) [1]. Laser surface
cleaning based on the surface ablation of radioactive
metallic waste is an alternative method for
decontamination especially if sandblasting/shot blasting
fails to decontaminate. A high-power laser beam
vaporizes the contaminated surface layer (oxide and
radioactive contaminants) and a vacuum/HEPA system
collects the dust generated during the ablation. Compared
to chemical or mechanical methods, laser cleaning is
performed remotely from the surface to be cleaned and in
a dry manner, which significantly reduces secondary
waste and exposure to workers [2]. For efficient
characterization of the metallic waste before and after
laser decontamination procedure, the determination of
surface contamination is done by y-spectrometry
measurement combined with Monte Carlo simulation of
applied measurement geometry [3]. The aim of this work
was to develop method based on analysis of gamma
spectra of metallic radioactive waste before and after
laser ablation decontamination procedure, to estimate
which part or total surface contaminates are removed
from MRW.

The method is based on analysis of contaminants
gamma emissions, utilizing both the Compton edge-to-
peak and the Compton backscatter-to-peak ratios
obtained from measurements with a portable CeBr;
scintillation detector. Modelling, inter-comparison of -
spectra, and analysis of the nuclide peaks and Compton
edge and backscattering parts of the spectra of the
samples with different activity ®Co sources in
established iron shielding conditions were investigated.

Inter-comparison of modelling and experimental -
spectra and graphical representation of Cg/P and Cg/P
ratios versus absolute efficiency for different lab-made
samples of ®°Co in different steel shielding conditions is
presented in Fig. 1. The modelling of
point/planar/volume sources shielded by different
thickness in terms of Cg/P ratios are quite well
distinguishable in case of small thicknesses (up to 15 cm)
of shield and contrary are very close in case of high shield
thickness (30 cm and more). The similar conclusion is
valid also for Cg/P ratios, but the differences between
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point/planar/volume sources shielding cases are even
smaller (more difficult to distinguish between cases). It
was found a good (within lo) consistency of
experimental and modelled results. The method could be
used for real radioactive waste contamination or volume

activation identification if the standard (cleaning
geometry) is used.
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Fig. 1. Graphical representation of Cg/P and Cg/P
ratios versus absolute efficiency for different lab-made
samples with ®Co source in different steel shielding
conditions. Numbers 0-40 represents the metal thickness
in cm.

Keywords:  y-spectrometry; radioactive metalic
waste; MCNP modelling;, Compton scattering;, Compton
(edge)/photopeak and Compton(backscatter)/photopeak
ratios.
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SDC plonasluoksniy keramiky elektriniy savybiy tyrimas

Investigation of the electrical properties of SDC thin ceramic films
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Cerio oksidas su samario oksido priemaiSomis (SDC)
turi fluorito tipo struktiira. Pastaruoju metu daug démesio
skiriama tyringjant cirkonio oksidas stabilizuotas itrio
oksidu (YSZ). Taciau CeO, pagrindo keramikos
stabilizuotos SmyO3 ar Gd,O; pasizymi geresnémis
elektrinémis  savybéms. Plonasluoksniy keramiky
elektrinés savybés priklauso naudojamo formavimo
metodo, bei nusodinimo parametry [1].

Nusodinimo parametrai jtakoja joninj laidj ir yra
susij¢ su deguonies jony difuzijos koeficientu bei
judrumu.

Naudojantis elektrony spindulio garinimo sistema
buvo suformuotos plonasluoksnés (Smyo,i5Ceo3501.925)
SDC keramikos, esant 4 A/s ir 16 A/s nusodinimo
greiciui, ant optinio kvarco padékly. Keramiky rentgeno
struktiiriné analizé rodo, kad gaunama kubiné centruota
pavirSiuje gardelé su dominuojancia [111] kristalografine
orientacija ir didéjant nusodinimo greiCiui formavosi
mazesni griudeliai.

Plony sluoksniy elektriniy savybiy tyrimui buvo
naudojamas  kompleksinés  varzos  spektrometras
(NorECs AS). Elektrinés keramiky savybés tirtos 473—
873 K temperattiry ir 10" < f < 10% dazniy intervaluose.
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1 pav. SDC plony sluoksniy -/mZ(ReZ) priklausomybé,
esant 673 K temperatiirai.

Kad formuojasi didesni griideliai patvirtina ir
kompleksinés varzos spektrometrijos tyrimai. Esant
didesniam nusodinimo grei¢iui (16 A/s) gauname
didesne grudeliy varza (1 pav.).

Grudeliy laidumo aktyvacijos energija nustatyta i$
griideliy laidzio priklausomybés nuo temperatiiros
grafiko ir jy vertés pateiktos (1 lenteléje).

Suformuoty  SDC  plonasluoksniy  keramiky
deguonies jony laidis priklauso ne tik nuo aktyvacijos
energijos, bet ir susijes su deguonies jony difuzijos
koeficientu ir judriu. Deguonies vakansijy difuzijos
koeficientas D yra susij¢s su kampiniu daZniu @, pagal

iSraiska:

1
D=—yd’w

o ™, 1)
¢ia D yra deguonies difuzijos koeficientas, ¢’ yra
vidutinis kvadratinis Suolio atstumas tarp anijony viety
gardeleje, Y yra koreliacijos koeficientas ir g,

kampinis. Fluorito tipo struktiirai buvo gauta, kad d%y =
0,35a? kur a yra gardelés konstanta [2].

Bendras deguonies jony joninis laidis o, priklauso
nuo vakansijy judrio u, bendros Sm Kkatijony
koncentracijos N, deguonies vakansijy valentingumo z ir
elektrono kriivio e [19]:

O,=M-N-z-e, (2)

Deguonies vakansijy difuzijos koeficientas yra
proporcingas kroivininky judrumui ir gaunamas i$
Nernsto-Einsteino lygties:

D = ukT | ze = kTo | Nz°e*

¢ia k yra Bolcmano konstanta,

)

o T absoliutiné

temperatura.
IS (2) ir (3) lygties, gauname krivininky
koncentracija (N):
N =kTo /| Dz*e? ).

Gautos relaksacijos daznio fz, joninio laidumo o,
difuzijos koeficiento D, kriivininky koncentracijos N ir
deguonies vakansijy judrumo u vertés pateikiamos (1
lenteléje).

1 lentelé. SDC keramiky joninio laidumo o, relaksacijos
daznio fr, difuzijos koeficiento D, krivininky
koncentracijos N ir deguonies vakansijy judrumo u
vertés esant 573 K ir 673 K temperatiiroms.

4 A/s

N“;‘;‘:i'g;mo G107 | fo [ D107 [ N107 [ mi0h |
S/m kHz m’/s m3 m*/V-s
573 K 1,215 10,48 0,1022 9,176 0,4138 0.83
673 K 11,65 161,5 1,575 6,710 5,428 ’
NllSOd'll}lmO 16 AJs
greitis
573 K 1,423 18,11 0,1767 6,219 0,7150 081
673 K 16,31 2325 2,268 6,517 7,816 ’
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Buvo nustatyta, kad esant didesniam nusodinimo
grei¢iui formuojasi keramikos su mazesniais grideliais,
deél ko atitinkamai gauname didesnj difuzijos koeficienta
ir didesnj kriivininky judrumg. Pagal tai galime teigti,
kad laidumas dominuoja tarp kristalinémis ribomis.

Reiksminiai Zodziai: elektrony spindulio nusodinimo
metodas, cerio oksidas stabilizuotas samario oksidu.
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Treciasis tarplaboratorinis radionuklidy kalibratoriy palyginimas EURAMET.RI(I1)-S9

The third interlaboratory comparison of the radionuclide calibrators EURAMET.RI(IT)-S9
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Pirmasis palyginimas §ia tema buvo dviSalis CMI
(Cekijos metrologijos instituto) ir FTMC palyginimas, jis
ivyko 2013 m. Prahoje pagal EURAMET projekta Nr.
1243 ,Radionuklidy kalibratoriy tarplaboratorinis
palyginimas®. Kitas palyginimas vyko tarp CMI, FTMC
ir SMU (Slovakijos metrologijos instituto) 2018 m.
Prahoje kaip EURAMET projektas Nr. 1437 , Antrasis
tarplaboratorinis radionuklidy kalibratoriy
palyginimas® [1].

2023 m. kovo 1 d. EURAMET jonizuojan¢iosios
spinduliuotés techninio komiteto TC-IR posédyje
pasitlyta dar karta surengti radionuklidy kalibratoriy
palyginima, kad bity galima iSmatuoti branduolinéje
medicinoje naudojamy trumpaamziy radionuklidy — F-18,
Ga-67, Y-90, Tc-99m, In-111, I-123, I-131, Sm-153, Lu-
177 ir TI-201 - aktyvuma. Svarbiy branduolinei
medicinai radionuklidy, tokiy kaip Y-90, Sm-153 ir Lu-
177 [2-4] aktyvumas ankstesniuose dviejuose
palyginimuose nebuvo matuojamas.

Palyginimo techninis protokolas buvo patvirtintas
BIPM 2023 m. rugpjicio 8 d. po jonizuojanciosios
spindulivotés konsultacinio komiteto CCRI(II) ir
pagrindiniy palyginimy darbo grupés KCWG(II)
perzitiry. Trumpaamziy radionuklidy matavimai atlikti
2023 m. rugséjo 11-14 d. Prahoje.

Dalyviai — 9 Europos Saliy nacionaliniai metrologijos
institutai (NMI) ir paskirtieji institutai (PI), 1 prietaisy
gamybos pramonés atstovas: BEV (Austrija), BFKH
(Vengrija), CIEMAT (Ispanija), CMI (naudojo 2
matuoklius), FTMC - pilotiné laboratorija, IFIN-HH
(Rumunija), NUVIA (Cekija), SCK CEN (Belgija), SMU,
STUK (Suomija).

Radionuklidy  tirpalai buvo  matuojami 4
geometrijose: P6 tipo indelis, Schott tipo indelis, 2 ml ir
5 ml tiirio ampulés.

EURAMET.RI(I1)-S9_F-18_P6
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Dalyvio Nr.
1 pav. F-18 aktyvumo P6 tipo indelyje matavimo
rezultatai. PPV yra 179,5(12) MBq, punktyrinémis
linijomis pavaizduotas standartinis nuokrypis
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Palyginimo pamatinés vertés (PPV) gautos jvertinus
dalyviy pateiktus aktyvumo matavimo rezultatus,
pakoreguotus nustatytai atskaitos datai, vidurkio
moderavimui naudojant statistinj metoda [5].

EURAMET.RI(I1)-S9_Tc-99m_Schott
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2 pav. Tc-99m aktyvumo Schott tipo indelyje matavimo
rezultatai. PPV yra 220,0(17) MBq, punktyrinémis
linijomis pavaizduotas standartinis nuokrypis

Lietuvos branduolinés medicinos praktikoje placiai
naudojamy radionuklidy aktyvumo matavimo rezultatai
pateikiami grafiniu bidu. FTMC dalyvio numeris
paveiksluose yra 4.

Rezultatai patvirtina dalyvavusiy NMI ir PI
kalibravimo ir matavimo galimybes (angl. CMC -
Calibration and Measurement Capabilities), uztikrinant
metrologing sietj su pirminiais etalonais.

Reiksminiai  ZodzZiai: radionuklidy kalibratorius;
trumpaamziai radionuklidai; branduoliné medicina,
palyginimo pamatiné verté; kalibravimo ir matavimo
galimybés (KMG).
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Purcelio efektu sustiprintos sukinio kubito relaksacijos modeliavimas esant stipriai
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Modeling Purcell-enhanced spin qubit relaxation for strongly inhomogeneous spin-
resonator coupling
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Kvantiniy technologijy pazanga lemia, jog elektrony
sukinio rezonansas (ESR) tampa vis svarbesne ir vertinga
priemone sukinio pagrindu veikianc¢iy kvantiniy
irenginiy ktrimui, kadangi jis suteikia galimybe
tiesiogiai tirti sukinio blisenas ir jy dinamika. Tokie ESR

matavimai  daznai reikalauja milikelvino (mK)
temperatiiry, nes tik tokiomis salygomis galima
reikSmingai sumazinti Siluminj triuk§ma, pasiekti
didesng¢ sukiniy poliarizacijg ir uztikrinti ilgus

koherencijos laikus. Vis délto, esant tokioms Zemoms
temperatiiroms, i$ilginés relaksacijos trukmé (T:) Zymiai
padidéja, todél ESR eksperimentai tampa sudétingi ir
neretai nepraktiski dél labai ilgo matavimy laiko.
superlaidis mikrobangy rezonatoriai, pasiZymintys
dideliais kokybés faktoriais (Q). Tokie rezonatoriai
sustiprina lauka, kurj patiria sukiniai, taip padidindami
sukinio ir rezonatoriaus sgveika. Sustipréjus $iai sgveikai,
atsiranda Purcelio relaksacijos efektas, kuris Zenkliai
paspartina sukinio relaksacijg, taip sudarydamas
galimybes atlikti ESR eksperimentus net ir itin Zemose
temperatiirose [1].

Vienas i§ pagrindiniy ESR metody sukiniy
relaksacijos laikui T: nustatyti yra inversijos atktirimo
eksperimentas. Siame metode naudojama impulsy seka
pavaizduota 1 paveiksle. Pirmasis @ impulsas invertuoja
elektrono jmagnetéjimo vektoriy, o po jo seka kintamo
ilgio laiko tarpas 7, leidziantis sistemai dalinai arba
visi§kai relaksuoti j pusiausvyros biiseng. Véliau taikoma
sukiniy aido seka, kuri leidzia iSmatuoti signalg,
proporcingg likusiam jmagnetéjimui. Keiciant laiko
tarpg T, galima nustatyti, kaip greitai sistema grjzta |
pusiausvyra ir nustatyti relaksacijos laikg 7.

1 pav. Inversijos atkiirimo eksperimento mikrobangy
impulsy seka.

Siame darbe mes sprendziame Blocho lygtis,
taikydami jas inversijos atkiirimo impulsy sekai, kurioje
sukiniy relaksacija yra ribojama iSimtinai Purcelio
efekto, atsirandancio esant tiesiam, superlaidziam
mikrobangy rezonatoriaus induktoriui. Tai suteikia
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galimybe analizuoti erdviskai kintancios sukinio —
rezonatoriaus sgveikos ir zadinanciy magnetiniy lauky
poveikij sukiniy relaksacijos dinamikai. Miisy taikomas
metodas suteikia naujy jzvalgy apie Purcelio efektu
ribojamg sukiniy relaksacija, kai matavimai atlickami
naudojant mikrobangy mikrorezonatorius, pasiZymincius
dideliais kokybés faktoriais.
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2 pav. Inversijos atklirimo signalo erdvinis
pasiskirstymas.

Reiksminiai ZodzZiai: ESR, EPR, sukiniy relaksacija,
Purcelio efektas, mikrorezonatoriai.
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Elektrony  paramagnetinio  rezonanso (EPR)
spektroskopija yra plac¢iai naudojamas jrankis tirti
paramagnetiniams centrams (nesuporuoty elektrony
sukiniy sistemoms) jvairiose medziagose, nuo kietyjy
kiiny iki baltymy. Sis metodas paremtas kvantine
elektrono sukinio prigimtimi, dél kurios sukinio
energijos lygmenys suskyla patalpinus ji i magnetinj
lauka. EPR spektroskopijos esmé yra Suoliy tarp Siy
lygmeny suzadinimas bei sugerties detektavimas
naudojant mikrobangy rezonatorius.

Kai kurios medziagos gali biiti i§gaunamos tik labai
mazais kiekiais (fL), tokiais atvejais jprasti EPR
rezonatoriai (mL) netinka tokiems bandiniams, dél labai
mazo rezonatoriaus uzpildymo faktoriaus, kuris nulemia
labai prasta, o kartais visai neaptinkamg EPR signala.
Galimas $ios problemos sprendimas - superlaidis
mikrorezonatoriai, kuriy dizainas reikalauja daug
mikrobangy suzadinimo bei rezonanso savybiy skaitinio
modeliavimo [1, 2]. Rezonatoriai pagaminti i§ Zemy
temperatiiry superlaidininky turi trilkumy juos naudojant
standartinei EPR spektroskopijai: zema superlaidumo
temperatiira, bei jautrumas iSoriniam magnetiniam
laukui. Deél S§iy zemy temperatiiry superlaidininky
trikumy yra tiriami aukStos kritinés temperatiiros 7
superlaidininkai [3]. Siame darbe tirtas spiralés tipo
superlaidus mikrorezonatorius pavaizduotas 1 pav.

1 pav. PlokStuminis spiralés tipo EPR mikrorezonatoriy.

PloksStuminiai superlaidiis mikrorezonatoriai yra
skirti naudoti standartiniuose EPR spektrometruose
uzdéjus laselj] bandinio ant mikrorezonatoriaus.
Mikrorezonatoriy panaudojimo schema pavaizduota 2
pav.
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2 pav. Mikrorezonatoriy naudojimo schema.

Siame darbe modeliavimui buvo naudojamas CST
Studio mikrobangy paketas. Naudojantis Siuo paketu
buvo tiriamas mikrorezonatoriy suzadinimas naudojant
Bruker MD-5 dielektrinio ziedo dizaino rezonatoriaus
antena. Sis dielektrinis rezonatorius yra pavaizduotas 3
pav. Buvo tiriamos spiralinio mikrorezonatoriaus
rezonansinés savybés priklausomai nuo jo padéties bei
orientacijos dielektiniame ziede. Atlikty skaiciavimy
metu pavyko pasiekti kritiSkai suderintus bei perdéto
suzadinimo rezimus (angl. ,critically coupled ir
»overcoupled®), kurie yra suderinami tiek su nuolatinés
bangos (CW), tiek su impulsiniais EPR eksperimentais

[I]‘
V !"! ‘{‘3
._\

-

3 pav. Bruker MD-5 dielektrinio ziedo dizaino
rezonatoriaus dizainas yz-plokstumoje, bei palei z asj.

y
L

Reiksminiai  ZodZiai: Elektrony paramagnetinis
rezonansas, sikiniai, rezonatorius, superlaidininkai.
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Talpiniy jutikliy sistemos skirtos vandens nuoteky valymo procesui kontroliuoti sukiirimas ir
tyrimai

Development and research of capacitive sensor systems for monitoring water and wastewater
treatment processes
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Vystantis pramonei ir augant gyventojy skaiCiui
(ypatingai didmiesc¢iuose), susidaro vis didesnis uztersto
vandens (nuoteky) kiekis. Jy tinkamas surinkimas ir
iSvalymas tampa vis svarbesne problema. Gamybos
proceso metu (pvz., chemijos pramonéje, maisto
pramonéje, naftos perdirbimo ir kt.) susidaro labai dideli
kiekiai jvairios cheminés sudéties nuoteky. Dideli kiekiai
skysty nuoteky, kuriose yra sudétingy junginiy, susidaro
namy Ttkiuose ir kasdienéje veikloje (pvz., plaunant
indus, prausiantis duse, atlickant valymo darbus ir kt.).
Buitinése nuotekose paprastai yra organiniy medziagy,
tokiy kaip riebalai, baltymai, angliavandeniai, taip pat
ivairiy plovikliy, muily, fosfaty, buitiniy chemikaly ir
mikroorganizmy, kurie gali sukelti ligas [1,2].

Pramoninéms ir buitinéms nuotekoms biidinga
skirtinga, taCiau aplinkai pavojinga, cheminés sudéties
jvairové. Jos yra daug pavojingesnés dél jose esanciy
toksiSky cheminiy junginiy, tokiy kaip sunkieji metalai
(Svinas, gyvsidabris, kadmis), naftos produktai, riigstys,
Sarmai, tirpikliai, fenoliai, pesticidai ar net
radioaktyviosios medziagos. Abiejy tipy nuotekos kelia
grésme aplinkai ir Zmoniy sveikatai: jos gali uztersti
dirvozemj, gruntinius vandenis, pavirSinius vandenis,
sukelti deguonies trikumg vandenyje, prazudyti zuvis ir
kitus organizmus, o kai kurie terSalai gali patekti |
zmoniy mitybos granding.

Kad nuotekos biity tinkamai tvarkomos ir nekelty
grésmés aplinkai ir zmoniy sveikatai, jos turi buti
surenkamos, transportuojamos ir valomos specialiai tam
skirtose nuoteky valymo jrenginiuose [3]. Pirmiausia i$
nuoteky pasalinamos stambios priemaiSos — smélis,
Siukslés, riebalai, o tada atlickamas biologinis valymas,
kurio metu mikroorganizmai skaido organines
medziagas. Pramoninés nuotekos daznai turi bati
valomos toje imongje, kurioje jos susidaré, pries
patenkant | bendrg sistema, nes jose gali biiti agresyviy
ar toksisky cheminiy junginiy, kuriems reikalingas
specialus neutralizavimas. Tinkamai iSvalytas nuotekas
galima saugiai i$leisti | gamting aplinkg arba, kai kuriais
atvejais, pakartotinai panaudoti.

Nuoteky valymo procesy automatizavimas apima
jvairiy sistemy ir jrangos valdyma ir stebéjimga, siekiant
uztikrinti  efektyvy mechaninj, fizinj, cheminj ir
specializuota valyma. Mechaninio valymo metu
automatizuoti siety valytuvai, konvejeriai ir smeélio
gaudykliy  purkStuvai valdomi  programuojamais
loginiais valdikliais (PLC), kurie uztikrina nuosekly
veikima ir reakcija j apkrovas. Fizinio valymo metu filtry
uzsikim$imas stebimas naudojant slégio jutiklius ir
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srauto matuoklius, kuriy duomenys perduodami |
SCADA sistemas steb¢jimui ir valdymui realiuoju laiku.
Cheminio valymo metu tikslus reagenty dozavimas
atlickamas naudojant dozavimo siurblius, valdomus pH,
redokso ir laidumo jutikliy duomenimis, kurie padeda
palaikyti optimalias reakcijos salygas. Specializuotuose
procesuose, tokiuose kaip atvirkstinis osmozé ar
ozonavimas, naudojami  automatizuoti  voztuvai,
membraniniy filtry diferencinio slégio jutikliai, ozono
koncentracijos analizatoriai ir UV intensyvumo
matuokliai, o visa sistema koordinuojama per valdymo
pultus su HMI (Zmogaus ir masinos s3saja).
Automatizavimas ne tik pagerina valymo kokybe ir
efektyvuma, bet ir sumazina energijos suvartojimg bei
personalo poreikj. Uztikrina saugy ir stabily proceso
valdyma.

Talpuminiy jutikliy sistema leidzia nuolatos matuoti
nuoteky (skysCio) tekandio tarp dviejy elektrody
dielektrines charakteristikas, kurios leidzia spresti apie
pratekancio vandens iSvalymo kokybe. Taip iskart yra
fiksuojami nukrypimai nuo uzduoty parametry (skyscio
$§varumo) ir yra kei¢iama kenksmingas chemines
medziagas neutralizuojanéiy reagenty kiekio padavima j
pratekanti vandenj. Pastebéjus kritinj nukrypima nuo
uzduoty vandens parametry operatyviai uZzdaryti
nekokybiskai i§valyto vandens srauta, suteikiant daugiau
laiko svarbiy parametry stabilizavimui.

Darbe pateikta sukurta ir jvertinta automatizuota
pramoning nuoteky valymo sistema, integruojancia
»Siemens S7-1214% programuojamg valdiklj ir dviejy
sluoksniy LSTM neuroninj tinkla, siekiant optimizuoti
reagenty dozavimg, aeracijg ir nuosédy atskyrimag
remiantis realaus laiko duomenimis, padidinti valymo
efektyvuma, sumazinti sgnaudas ir uztikrinti atitiktj
aplinkosaugos standartams.

Reiksminiai zZodziai: talpiniai jutikliai, vandens
nuoteky valymo stebéjimo sistema, tvarumas.
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Sintiliaciniams detektoriams su signalo formavimu skirta duomeny apdorojimo ir analizés
realiojo laiko sistema
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Siame darbe tiriama sintiliaciniy detektoriy, skirty
jonizuojancios spinduliuotés matavimo optimizavimui,
sukurta realaus laiko skaitmeniné sistema. Siai sistemai
reikalingas sintiliacinio signalo impulso formavimas —
proporcingas iSplétimas laiko srityje (konkretls
parametrai priklauso nuo naudojamo kristalo fizikiniy
savybiy.) Sistemos privalumas yra galimybé efektyviai
fiksuoti ekvivalenting signalo impulso formg naudojant
pigesn¢ nei greitiems sintiliaciniams impulsams fiksuoti
skirta aparating jrangg. Ivertinant formuojancios
sistemos grandies tiesiSkuma i§laikoma informacija net ir
apie ] dinaminj sistemos matavimo diapazong
nepatenkancius dideliy energijy daleliy sukurtus
impulsus.

Pirminiame-analoginiame signalo apdorojimo etape
panaudojamas Gauso formos stiprintuvas su atitinkama
eksponentinio slopimo konstanta. Priklausomai nuo to,
koks sintiliacinis kristalas naudojamas, signalas
integruojamas 2 arba 3 kartus atsizvelgiant | dazninio
stabilumo kriterijy. (angl. pole-zero cancelation)

Signala laiko asyje iSplétus iki 6—8 mikrosekundziy
atsiveria platus skaitmeninio apdorojimo galimybiy
spektras. IS visy atvirojo kodo sistemy buvo pasirinkta
ESP32 dél savo aparatinés jrangos galimybiy, lankscios
programavimo platformos ir palaikomy duomeny
perdavimo sgsajy gausos. Siekiant gauti kuo tikslesng
diskrecig signalo formg panaudotas papildomas i$orinis
analoginis-skaitmeninis keitiklis. Impulsy i$skyrimui
taip pat reikalingas slenkstinés vertés algoritmas, kuriuo
automatiskai buty fiksuojami tik nustatyta impulso
kriterijy atitinkantys signalai. Siai uzduo¢iai atlikti
panaudotas dvejetainis amplitudés komparatorius su
reguliuojama slenkstinés vertés reikSme.

Atsizvelgiant | signalo forma ir po formavimo
padidéjusj kylancio fronto laika, 10-90% amplitudés
periodo kriterijus tampa visiS$kai nebeefektyvus signalo
slenkstinei reikSmei nustatyti. Sukurtas patobulintas
signalo i$skyrimo kriterijaus algoritmas, iSnaudojantis
fiziking formuojancio stiprintuvo savybe — signalo
formos su laiko ir amplitudés santykio proporcinguma.
Zinant tipinio sintiliacinio kristalo impulso laikines
charakteristikas ir formuojanc¢io stiprintuvo laiko
konstanta galima apskaiCiuoti maksimaliag signalo
trukme. Taip pat zinant sistemos diskretizavimo daznj
galima apskai¢iuoti maksimaly diskreciy tasky,
tenkanc¢iy vienam impulsui, skaiciy. Pasiekiamas
rezultatas — krentancio impulso fronto palyginimas su
slenkstine komparatoriaus verte ir determinuoto tasky
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skaiCiaus i§saugojimas atmintyje. Nors signalo forma yra
vienintelis vartotojui realiu laiku nepasiekiamas
parametras, aprasytas algoritmas uztikrina, kad jraSytame
duomeny pakete uzkoduotas sintiliacinis impulsas.

Kitas prietaiso privalumas yra automatizuotas jo
valdymas 7CP/[P duomeny sgsaja. Tai uZztikrina
galimybeg prietaisa naudoti nuotoliu arba per kompiuterj.
Vartotojo sasajos aplikacija uztikrina standartizuota
duomeny surinkima tekstiniy faily pavidalu ir galimybe
atlikti iSvestinius skaiCiavimus (grafiskai atvaizduoti
signalo forma, sukurti spektrines energijos histogramas,
pagal pasirinktg slenksting reikSme¢ apskaiciuoti
jonizuojanéiosios spinduliuotés fong arba aproksimuoti
konkretaus izotopo skilimo intensyvuma.)

Prietaiso paprastumas ir moduliarumas suteikia didelj
potencialg tolesniam prietaiso tobulinimui, jdiegiant
papildomy duomeny perdavimo sasajy funkcijas,
pavyzdziui USB, RS232 ir kitas. Vykdant ilgus ir
pasikartojancius arba mazo aktyvumo $altiniy matavimus
duomeny perdavimas belaidziu rySiu bity daug
patogesnis. Sios funkcijos jdiegimui visos prielaidos yra
palankios, nes tiek naudojamo mikrovaldiklio ESP32
aparatiné jranga, tiek programiné platforma turi
integruotus Wi-Fi ir Bluetooth ruosinius.

Atlikus reikiamas analoginés signaly apdorojimo
grandinés korekcijas §j prietaisg galima naudoti taip pat
ir  puslaidininkiniy  jonizuojancios  spinduliuotés
detektoriy signaly fiksavimui ir apdorojimui.

Reiksminiai zodziai: sintiliaciniai detektoriai, signalo

formavimas, realaus laiko sistema.



Dielektrinés rezonansinés antenos, pagamintos i§ perovskito—ilmenito medziagy su magnio
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Dielectric resonator antennas based on perovskite—ilmenite materials with magnesium non-
stoichiometry
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Siuolaikiniy radijo bangy energijos rinkimo ir
perdavimo sistemy kiirimui reikalingos aukstos kokybés
termiskai stabilios medziagos su mazais dielektriniais
nuostoliais ir auks$tu Q koeficientu. Tokiy medZziagy
kiirimas atveria kelig technologinei vizijai, kurioje mazos
galios prietaisai galés veikti be baterijy.

V. 1. Vernadskio institute buvo sukurta dviejy faziy
kompozitiné keramika, su padidinta Mg koncentracija ir
termokompensacine faze Ca pagrindu. Optimizuotas
0.93(Mgo.97Ni0.05)Ti030.07Cao.8smo.13Ti03 méginys
parodé puikius parametrus (Qxf= 97 000 GHz, ¢ = 17,5,
77 = =2 ppm/K, kur Q pazymétas dielektriko kokybés
faktorius, f — mikrobangy daznis, & — santykiné
dielektrin¢ skvarba ir 7y — temperatiirinis rezonanso
poslinkio koeficientas), pranokstancius visus zinomus
CaTiOs pagrindu sukurtus analogus. Si keramika buvo
panaudota rezonansinés dielektrinés antenos gamybai.

Sukurta antena sudaryta i§ horizontaliai orientuoto
dielektrinio cilindro (Zr. 1 pav.) paguldyto ant metalo
plokstumos, cilindro ilgis L = 12.5 mm, o diametras D =
6 mm. Abiejuose antenos galuose yra apskriti metaliniai
kontaktai, kuriy diametras d,,. Metaliniams kontaktams
ant dielektriko pagrindo suformuoti buvo naudojama
SSAIL technologija [1]. Nustatant optimalius antenos
parametrus, buvo atliktas antspindzio ir stiprinimo
parametry modeliavimas su CST Studio Suite
programine jranga.

Pagamintos antenos atspindzio koeficiento ir
dazninés charakteristikos buvo iSmatuotos mikrobangy
beaidéje kameroje naudojant R&S®ZNB vektorinj
spektro analizatoriy. Rezultatai parodé gerg modeliavimo
bei matavimo sutapima: apskai¢iuota rezonansiné daznio
verté buvo 5,65 GHz, o iSmatuota — 5,7 GHz. Antenos
stiprinimas sieké 6,2 dBi, o iSmatuotas pusés galios
juostos plotis yra apie 1 GHz (aprépiamas beveik visas 5
GHz WiFi diapazonas). Spinduliuotés diagramos
matavimai parodé 40° pusés galios kryptingumo kampa.

Didelis  stiprinimo  koeficientas  ir  platus
spinduliavimo kampas rodo, kad §i antena tinka radijo
bangy energijos rinkimui 5G WiFi dazniy ruoze. Tam
buvo pagaminta mikrobangy lygintuvo grandiné su
dviem Skyworks SMS7630 Sotki diodais. Norint
efektyviai iSlyginti antenos sukaupta kintamg energija
buvo suprojektuotas impedanso derinimo grandynas.
ISmatuota antenos ir jtampos lygintuvo su suderinimo
grandynu atspindzio priklausomybé nuo daznio

248

pavaizduota 1 pav. Matyti, kad antena ir lygintuvas yra
suderinti veikimui tame pafiame daznyje. Buvo
iSmatuotas jtampos lygintuvo efektyvumas esant 1 mW
iéjimo galiai, 3 kQ apkrovai ir 5,7 GHz dazniui. Gautas
efektyvumas sieké apie 16 %, o i§¢jimo jtampa buvo 690
mV. Sujungus mikrobangy lygintuva su pagaminta
dielektrine antena ir juos pastaéius 1 m atstumu nuo 150
mW galios mikrobangy Saltinio sistema surinko 16 W
DC galios.

Aukstas daznis lemia ne tik didelius diodo nuostolius
bet ir sudétingesnj impedando derinimg. Tolimesniuose
darbuose bus tobulinamas suderinimas tarp antenos ir
lygintuvo, taip pat lygintuvo schema bus sumontuota
kitoje antenos puséje, Sie veiksmai turéty pagerinti
bendra sistemos efektyvuma.

Pagaminta  dielektriné antena yra tinkama
efektyvioms radijo bangy energijos rinkimo sistemoms.
— Dielektriné antena

o4 — |tampos Iygintyvas
-104
om
©
-~ -204
%)
-304
-40 [tampos lygintuvas -
: su suderinimo grandynu
50 52 54 56 58 60 62 64
f, GHz

1 pav. Dielektrinés rezonansinés antenos (juoda linija) ir
itampos lygintuvo su suderinimo grandynu (raudona
linija) atspindzio priklausomybé nuo daznio.

Reiksminiai ZodzZiai: dielektriné rezonansiné antena,
ilmenito-perovskito keramika.

Literatura
[1] K. Ratautas, et al., Appl. Surf. Sci., Vol. 470, pp. 405-410, 2019.

Tyrimas remiamas NATO Science for Peace and Security Program
projekte G6002 “3D Metamaterials for Energy Harvesting and
Electromagnetic Sensing.”


mailto:justina.zemgulyte@ftmc.lt

Pageidaujama orientacija ir sisteminis stilbeno rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) smailiy
gesinimas
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Stilbenas (1,2-difeniletenas) — tai aromatinis
angliavandenilis, sudarytas i§ dviejy benzeno ziedy,
sujungty eteno jungtimi. Dél Sios struktliros junginys
pasizymi dviem izomerinémis formomis — cis ir trans —
kuriy savybés bei stabilumas skiriasi. Trans-stilbenas yra
termodinamiskai stabilesnis ir dazniau aptinkamas
kristaline forma. Literatiiroje stilbenas aprasomas kaip
fotochemiskai aktyvi molekulé: veikiant ultravioletinei
spinduliuotei jis gali izomerizuotis, polimerizuotis ar
sudaryti jvairius darinius, todél placiai tiriamas optikos,
organinés elektronikos ir fotocheminiy procesy
kontekste. Be to, kristalinis stilbenas yra geras junginys
kaip modelis, leidziantis nagrinéti organiniy molekuliniy
kristaly sluoksniavimasi, strukttrinius pokyc¢ius bei
difrakcijos intensyvumo pasiskirstymg, todél daznai
naudojamas kaip pavyzdinis objektas rentgeno
difrakcijos metodikos tyrimuose!.

Siame darbe buvo istirtas trans-stilbeno milteliy
rentgeno spinduliy difrakcijos (XRD) rastas naudojant
Cu K, spinduliuote. Tyrimo tikslas — nustatyti stilbeno
kristaling struktiirg ir jvertinti gauty difrakcijos smailiy
intensyvumo pasiskirstyma. Difrakcijos matavimai
atskleidé biidinga sluoksniuota kristaling gardelg, kuriai
budingi stipriis (001) plokStumy atspindziai. Gauti
rezultatai leidzia tiksliau suprasti ne tik molekulés
i§sidéstyma gardeléje, bet ir bandinio paruo$imo jtakg
difrakcijos vaizdui.
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1 pav. Stilbeno sluoksniuotos struktiiros difraktograma

Ryskiausios refleksijos buvo uzfiksuotos ties (001),
(002), (004) ir (006) plokstumomis. Sios plokitumos yra
statmenos c aSiai, todé¢l stilbeno kristalai galimai yra
smarkiai orientuoti sluoksnio kryptimi. Intensyviausios
smailés susidaro bitent i§ baziniy plok§tumy, nes jose
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elektrony tankis pasikartoja ir sudaro salygas stipriam
interferenciniam signalui.

Nelyginiy 1 refleksijy (003 ir 005) nebuvimas
aiSkintinas sistemine anihiliacija (angl. systematic
extinctions). Stilbeno kristalinéje gardeléje yra du
molekuliniai sluoksniai, pasislink¢ vienas kito atzvilgiu
per c/2. Dél tokio poslinkio, skaiCiuojant struktiiros
faktoriy, nelyginio | atveju fazés tampa prieSingos ir
tarpusavyje panaikina signalo stipruma. Todél Sios
difrakcijos smailés yra arba labai nuslopintos, arba
visiSkai nematomos matuojant standartiniu rezimu.

(001) plokstumos atspindys rodo, kad reali gardelés
simetrija néra ideali. Molekuliy pasvirimai, nedideli
netobulumai, terminiai virpesiai ar net bandinio
paruosimo salygos gali sumazinti visi$ka destruktyvios
interferencijos efekta ir leisti atsirasti silpnam, bet vis dar
aptinkamam pirmajam difrakcijos maksimumui. Tai
svarbi uzuomina, jog net ir simetriSkose gardelése
praktikoje egzistuoja nuokrypiai, galintys iSkreipti
teorines intensyvumo prognozes.

Apibendrinant, stilbeno milteliy XRD tyrimas
patvirtina kristaling struktiira, sisteminiy uzkirtimy jtaka
difrakcijos pavidalui ir parodo, kaip méginio paruosimas
gali paveikti smailiy intensyvumo santykj. Sie rezultatai
yra svarbiis ne tik analizuojant stilbeng, bet ir placiau —
nagrinéjant organiniy molekuliniy kristaly struktiiras bei
jy difrakcijos signaly interpretacijg. Jie suteikia praktiniy
jzvalgy apie kristality tekstiira, leidzia jvertinti gardelés
simetrijos ypatumus ir patvirtina, jog eksperimentiniai
duomenys daznai atskleidzia jdomiy rezultaty ne tik
patvirtinan¢iy idealizuotus struktiirinius modelius, bet ir
suteikianiy naujos informacijos apie medziagy
formavimosi ypatybes.

Reiksminiai Zodziai: rentgeno spinduliy difrakcija,,
stilbenas, cheminé fizika.
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