Elektroniniy ir virpesiniy savybiy modeliavimas karotinoidams
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Karotinoidai yra konjliguotos, teisios molekulés su
pasikartojanciais terpeno jungtimis, kurios dalyvauja
atliekant daugelj biologiniy funkcijy. Sios molekulés
suteikia spalva vaisiams, géléms ir gyviinams, o tai
galima priskirti prie sudétingy signaly perdavimy
procesy. Karotinoidai  taip pat dalyvauja ir
fotosintetiniuose procesuose, kur tiek padeda surinkti
Sviesos  energija  chlorofilams, tiek dalyvauja
fotosintetiniy organizmy fotoapsaugoje. Gamtoje yra
priskai¢iuojama didelé karotinoidy jvairoveé, kuriy yra
vir§ 1100 [1]. Pagrindiné siejanti karotinoidy molekuliy
savybé yra polieniné grandinélé, kuri pasizymi Con
molekuline  simetrija.  Si  simetrija  paaigkina
karotinoiduose egzistuojancia leistiné S2 Suolj ir
draustinj S1, kuris optiskai nepasiekiamas dél simetrijos
savybiy. Taciau karotinoidai néra pilnai simetrinés
molekulés ir dazniausiai tarpusavyje skiriasi galuose
esanciais junginiais, o tai perturbuoja pacig struktiira,
kuri stebima tiek Ramano spektruose, tiek optingje
sugertyje.

Kaip ir polieninés grandinélés, taip ir karotinoidai
gali buti klasifikuojami pagal konjiiguotos grandinéles
ilgj. Dél struktiiriniy savybiy karotinoidai patikslinami
efektyviu konjugacijos ilgiu, kuris aiskiai gali buti
stebimas Ramano spektruose identifikuojant spektrinis
linijas kaip v1, v2 ir v3 [2]. Visgi toks aprasymas
nejvertina  papildomy  procesy, kurie  vyksta
karotinoiduose. Pastarieji procesai yra nulemti tiek
baltyminés, tiek tirpalo aplinky [3], ar tiek susidariusiy
jvairiy kompleksy su karotinoidais. Viena i§ tokiy
karotinoidy klasé apima aleno grupe turinéias struktiiras
kaip Vauksheriaksantinas (1 pav.), Fukoksantinas, 19-
,Butanoyloxyfukoksantinas. Jos pasizymi papildoma
vidinio kriivio pernasos buisena (ICT), kriivio pernasos
bisena (CT) su chlorofilais, netipine efektyviniam
kojiigacijos ilgiui S2 biisena bei Ramano spektru.

Sio darbo tikslas iSnagrinéti kvantinés molukiy
dinamikos skaiCiavimo galimybes. SuskaiCiuoti ir
iSanalizuoti suzadintas blisenas bei Ramono spektrus
skirtingy ilgio karotinoidams. Buvo adaptuotas NwChem
paketas superkompiuteriui (2 pav.), atlikti modeliavimo
darbai.  Spektrai  suskaiCiuoti  naudojant  tankio
funkcionaly teorijas bei Gaussian 16 paketa.

Superkompiuterio skai¢iavimo naSumas stipriai
priklauso nuo pasirinkto skai¢iavimo subklasterio bei jo
parametry.  Nagrin¢jant  pasirinktus  karotinoidus
nustatytas Ramano v1 spektrinés linijos skilimas (1 pav.)
bei gauta, kad efektyvinis konjligacinis ilgis nesutampa
nagrinéjant sugerties (3 pav.) ir Ramano spektrus.

1 pav. Vaukserantino struktiira: rodyklés nurodo ties
Ramano v1 dviejy virpesiy pagrindines viep€jimo

modas.
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2 pav. Kvantinés molekuliy dinamikos skai¢iavimai,
kei¢iant skaiciavimo mazgy skaiciy.
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3 pav. Aleno grupé Vaukserantino poliening grandinéle
pailgina iki N=9.

Darbe buvo naudotas Vilniaus universiteto Fizikos
fakulteto auk$to nasumo superkompiuteris ,,VU HPC*
Saulétekis.
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