Likopeno su ciklodektrinu kompleksy Ab initio tyrimas
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Karotinoidai yra pigmentinés molekulés, kurios
suteikia spalvas vaisiams, géléms ir gyviinams, o tai yra
pagrindas kompleksiskiems signalizavimo procesams
[1,2]. Tuo tarpu fotosintetiniuose organizmuose jei
dalyvauja fotony surinkimo procesuose ir §iuo metu yra
nustatyta vir§ tikst. skirtingy molekuliy rasiy [1].
Karotinoidai yra konjuguoti (1 pav.) ir netirpls
vandenyje, taciau savybes galima pakeisti, sudarant
kompleksus su kitomis molekulémis, pavyzdziui,
ciklodekstrinais [1]. Karotinoidai turi Ramano spektra,
tipiskai sudaryta i§ trijy dazniy vi, v2 ir vz (pav. 2).
Anksciau buvo nagrinéta ciklodekstrino saveika su
betakarotenu [ 1], kur Ramano poslinkio savybés susietos
su galuose esancias betaziedais. Ramano poky¢iai taip
pat stebimi likopeno (1 pav.) su ciklodekstrinu
kompleksuose, kur likopeno struktiira yra kitokia
(eksperimentiniai duomenys nepublikuoti). Siame darbe
nagrinéjami  galimi  likopeno ir ciklodekstrino
kompleksai.
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1 pav. Likopeno cheminé formulé

Skai¢iavimai buvo atliekami naudojant AMBER
molekuliy dinamikg (MD), analizé atlikta su DFT
teorijomis: B3LYP ir CAM-B3LYP su cc-pVDZ.
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2 pav. Likopeno su ciklodektrinu Ramano spektras

MD simuliacijomis suskaic¢iuoti kompleksai, kai
likopenas yra su 1, 2 ir 3 ciklodektrinais bei pridedant
vandens molekules ir be jy. Gauta, kad esant maziau
kaip 4 tokst. vandens molekuliy, MD simuliacijos
formuoja atskirus vandens klasterius. Ciklodekstrino ir
likopeno rySio energijos ties visomis polyeno grandinélés
padétimis yra apie 0.1 eV. IS likopeno su ciklodektrinu

komplesy (3 pav.) gauti likopeno Ramano spektrai (2
pav.).

MD simuliacijose palygintos RMSD ir masiy centro
analizés. Pagal masiy centro analize matosi, kiek laiko
ciklodekstrinas iSbtina ties tam tikra likopeno
grandinélés padétimi (4 pav).

3 pav. Likopeno su ciklodekstrinu kompleksas po
optimizacijos
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4 pav. Likopeno su 3 ciklodekstrinais komplekso
vandens tirpiklyje MD

Reiksminiai zZodziai: molekuliy dinamika, kvantiné
chemija, superkompiuteris, karotinoidai.

Padéka

Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos (Nr. S-MIP-
23-48).  SkaiCiavimai  buvo  atlikti, naudojant
superkompiuterj "VU HPC" Saulétekis, resursais,
esanciais Vilniaus universiteto Fizikos fakultete [3].
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