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Nekompensuotieji ryšiai yra vieni iš dažniausiai 

nanodeimantuose aptinkamų paramagnetinių defektų [1]. 

Kadangi nanodeimantus, arba deimanto nanodaleles, 

tikimasi panaudoti biomedicinos srityje pritaikant 

magnetinio rezonanso atvaizdavimo technologiją [2,3], 

dideliam jų efektyvumui užtikrinti svarbu gerai išmanyti 

nekompensuotųjų ryšių susidarymo ypatumus. Todėl 

savo darbe mes tankio funkcionalo teorijos rėmuose 

atliekame šių paramagnetinių defektų modeliavimą. 

Tyrimams pasirinktos eksperimentiškai realizuotos 

arba netgi komerciškai prieinamos paviršiaus funkcinės 

grupės [4,5]: H, F, OH ir NH2. Oktaedrinė – viena iš 

įprasčiausių nanodeimantų formų [6], tad tokio pavidalo 

nanodeimantai, padengti minėtomis funkcinėmis 

grupėmis, pavaizduoti 1 pav. 

    

 
1 pav. Oktaedrinės formos C35 dydžio nanodeimantai, 

padengti (a) H, (b) F, (c) OH ir (d) NH2 funkcinėmis 

grupėmis. 

 

Nekompensuotųjų ryšių modeliavimas funkcinėmis 

grupėmis padengtuose nanodeimantuose buvo atliktas 

ORCA kvantinės chemijos paketu [7,8] panaudojant 

PBEh-3c metodą [9]. Atsižvelgus į oktaedrinės formos 

simetriją, H ir F funkcionalizacijos atvejais pilną analizę 

pavyko atlikti apsiribojus 6 modeliais, pavaizduotais 2 

pav., kai OH ir NH2 atvejais iš viso prireikė 72 modelių.    

 
2 pav. Elektronų sukinių tankio pasiskirstymas (geltona) 

kuomet nekompensuotieji ryšiai suformuojami (a) H ir 

(b) F funkcinėmis grupėmis padengtuose 

nanodeimantuose. 

 

Atliktas modeliavimas rodo, kad H ir F funkcinės 

grupės, nors ir sudarydamos geometriškai identiškas 

nanodeimantų sistemas, energetiniu požiūriu elgiasi 

skirtingai, nes, pavyzdžiui, žemiausios energijos 

nekompensuotųjų ryšių padėtys nesutampa. Iš kitos 

pusės, OH ir NH2 funkcinėmis grupėmis padengtų 

nanodeimantų žemiausios energijos nekompensuotųjų 

ryšių padėtys sutampa, bet skiriasi nuo tų, kurios 

nustatytos H ir F funkcionalizacijoms. Verta paminėjimo 

ir tai, jog OH ir NH2 atvejais stebimas itin didelis 

energijos skirtumas tarp įvairiose geometrinėse 

pozicijose lokalizuotų nekompensuotųjų ryšių. Bendrai 

paėmus, gauti rezultatai yra ypač svarbūs vertinant tokių 

sistemų paramagnetinio elektronų rezonanso parametrus, 

pavyzdžiui, elektroninį g-tenzorių.   
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