1,1-dichlorgermaciklopentano konformacinis tyrimas virpesinés spektroskopijos ir teoriniais
metodais
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and theoretical calculations
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Konformaciné analizé yra populiarus metodas
organiniy = medziagy  struktlriniuose  tyrimuose.
Konformerai gali skirtis savo fizikinémis savybémis,
reakcingumu ir t.t., taigi norint jvertinti molekulés
elgseng reikalinga issami konformaciné analizé [1]. Sio
darbo tikslas yra naujai  susintetintos 1,1-
dichlorgermaciklopentano molekulés —struktiros ir
galimy stabiliy konformery nustatymas, naudojantis
virpesine spektroskopija ir tankio funkcionalo (DFT)
skai¢iavimais.

Molekulés struktiros analizé buvo atliekama
sugretinus molekuliy eksperimentinius  virpesinius
spektrus su  DFT  skaiiavimy rezultatais. Tyrimy
pradzioje buvo uzregistruoti skysto bandinio paZeisto
visiskojo vidaus atspindzio (47R) infraraudonosios
spindulivotés spektrai. Siekiant atlikti iSsamesng
spektriniy  juosty identifikacija taip pat buvo
registruojami Ramano sklaidos spektrai, naudojant Furjé
ir difrakcinj spektrometrus. Virpesiy simetrijos
nustatymui buvo uZregistruoti poliarizaciniai Ramano
sklaido spektrai.

IeSkant galimy konformery arti esancias spektrines
juostas taip pat buvo uzregistruoti matricinés izoliacijos
FTIR sugerties spektrai. Siuo metodu uZregistruotos
spektrinés juostos yra siauros, todél arti esancios
skirtingy konformery juostos nepersiklos. duomenys
interpretuoti, naudojant DFT skai¢iavimus.

1 pav. Teoriskai apskai¢iuota 1,1-
dichlorgermaciklopentano voko strukttira, naudojant
B3LYP/cc-pVTZ.

DFT skaiiavimai buvo atlikti naudojantis
B3LYP/cc-pVTZ funkcionalg ir jvertinant virpesiy
anharmoniSkuma.  Panaudojant  skaiCiavimy  ir
eksperimentinius  rezultatus nustatyta, kad 1,1-
dichlorgermaciklopentanas  turi viena stabilig

konformacija (zr. 1 pav.), kuriai budinga molekulés
penkianario ziedo voko formos konfigtiracija.
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2 pav. (A) 1,1-dichlorgermaciklopentano ATR-
FTIR sugerties spektras (mélynas) kartu su teoriskai
apskaiciuoto konformero IR spektru (raudonas); (B)

1,1-dichlorgermaciklopentano FT-Ramano spektras
(zalias) kartu su teoriskai apskai¢iuoto konformero
Ramano sklaidos sklaidos spektru (rozinis).

Eksperimentiniai ir teoriniai spektrai pateikti 2 pav.
TeoriSkai nustatyti virpesiniy spektriniy juosty dazniai
gerai koreliuoja su eksperimentiSkai gautais spektriniy
juosty dazniais. Taigi galima teigti, kad apskaiciuota
struktira yra stebima skystos fazés bandinyje.
Eksperimentinés spektrinés juostos buvo priskirtos
virpesinéms modoms remiantis skai¢iavimy rezultatais.

Spektriniai eksperimentai dujy fazéje ir su N
matricoje izoliuotomis tiriamomis molekulémis parodg,
kad dujinéje buisenoje molekulé yra nestabili ir greitai
suskyla.

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