Likopeno molekuliniy struktiiry ir spektry modeliavimas tankio funkcionaly metodais
superkompiuteriu

Lycopene structure and spectral properties study using DFT methods with supercomputer
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Karotinoidai yra labai placiai gamtoje paplitusios
molekulés. Siuo metu jy gamtoje yra priskai¢iuojama
daugiau nei vir§ tikstan¢io [1]. DidZiulé karotinoidy
gausa ir skirtingos jy cheminés savybés kelia klausimus
dél biologinés jy funkcijos. Neabejojama, kad
karotinoidai daro teigiamg jtaka zmogaus sveikatai,
taCiau karotinoidai yra netirpiis vandenyje ir tai
apsunkina jy potencialy panaudojimg vaisty ar papildy
pramonéje. Vienas i§ galimy Sios problemos sprendimy
yra tirpiy molekuliniy kompleksy sudarymas su kitomis
molekulémis [2].

Siame darbe superkompiuteriu yra modeliuojami
karotinoido likopeno ir farmacijoje zinomy molekuliy —
ciklodekstriny [3] kompleksai, tiriamos $iy kompleksy
spektrinés savybés. Norédami atlikti detaliag molekuliniy
struktiiry analize, pasitelkta tankio funkcionalo teorijos
(DFT).

1 pav. y-ciklodekstrino ir likopeno kompleksai gali
susiformuoti keliy tipy, pvz. ties karotinoido pradzia (A)
ar ties karotinoido viduriu (B).

Pirmiausia buvo optimizuojamos tiriamy monomery
a-, B-, y-ciklodekstriny ir likopeno geometrijos, pagal
Siame  darbe naudota  skaiiavimo  metodika
DFT/B3LYP/cc-pVDZ. Véliau suskai¢iuojami jy
Ramano spektrai.
Kitu etapu monomerai buvo grupuojami j kompleksus,
dirbtinai padedant likopena ciklodekstrino ,,viduje* (1

pav.). Su kiekvienu ciklodekstrinu ir likopenu buvo
sudaryta eilé struktiiry ir atrinkta nuo 12 iki 15 stabiliy
kompleksy tolimesniems tyrimams (1 pav.). Akivaizdu,
kad kompleksai gali susiformuoti ties beveik bet kuria
likopeno grandinélés vieta. Pana$as rezultatai buvo gauti
su betakaroteno struktiira ankséiau [3]. Pana$is rezultatai
buvo gauti nagrinéjant kompleksus su o-, B-, y-
ciklodekstrinais.

Visiems  ciklodekstring ~ kompleksams  buvo
skai¢iuojami Ramano spektrai. Tiriant $iy struktiry
spektrus gauta, kad pagrindiniai Ramano spektro pikai vy,
vy, vz pasislenka, o S$ie poslinkiai priklauso nuo
ciklodekstrino dydzio ir pozicijos likopeno atzvilgiu.
Pagrindiniy Ramano spektro dazniy poslinkiy skirtumai
lyginant su likopeno monomero Ramano spektru yra
pavaizduoti 2 paveiksle.

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