Molekuliy dinamikos skai¢iavimai nestandartiniams kompleksams
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Organinés molekulés tirpaluose arba Kristalinése
struktiirose gaunamy i§ tirpaly gali suformuoti netipines
struktiiras, turinCias kitokias savybes nei galima tikeétis.
Tipiné molekuliy dinamika (MD) sunkiai gali
prognozuoti tokiy struktiry elgsenag, kuri yra reikalinga
tolesniems kvantmechaniniams (pvz. tankio funkcionalo
teorija - DFT) skai¢iavimams. Tad batina nagrinéti
galimas molekuliy dinamikos metodikas. Siame darbe
pasirikti galimi kompleksai i§ stilbeno [1-2] ir
karotinoidy [3] molekuliy, kurie nagrinéti patikslintomis
molekuliy dinamikos metodikomis, 0 gauti rezultatai
toliau analizuoti DFT metodikomis.

Trans-stilbeny spinduliavimo sugerties ir
fluorescencijos  spektry  kinetikos  tyrimai  rodo
priklausomybg nuo koncentracijos polistirene [2]. Dalj
eksperimentiniy duomeny gali paaiskinti dimericazijos
efektai [1]. Visgi, detalesniam supratimui reikalinga
gauti struktiiras, kurios atspindéty detaliau reiskinius, bet
tipiné MD negali prognozuoti dimeruose esanciy efekty.

Kita grupé¢ molekuliy — karotinoidai, kurie yra
sudaryti i§ konjuguoty elementy ir vykdo jvairias
funkcijas biologijoje. Vienas tokiy karotinoidy —
fukosantinas - pasizymintis kravio pernaSos biisenomis,
bet tik fotodinamikos procesuose. Pastarasis efektas
vyksta poliniuose tirpikliuose, bet yra uz tipinés MD
simuliacijy metodikos riby.

69.62

177 .05

1 pav. Stilbeno komplesas susidargs po patikslintos MD

Naudojant DFT ir TD-DFT metodikas B3LYP/cc-
pVDZ ir CAM-B3LYP/cc-pVDZ buvo paruosiami trans-
stilbeno molekulés MD  skai¢iavimams. Rezultatai
palyginti su tipine MD simuliacija. Patikslinta MD
simuliacija [2] jskaito daugiau efekty i§ kvantinés
mechanikos aprasymo, dé¢l ko MD simuliacijy metu
pradéjo formuotis jvairais Kitokie kompleksai (1 pav).

Metodika buvo toliau buvo patikslinta fukosantino
molekulei, kurios savybés kinta optiSkai aktyvioje
suzadintoje busenoje. Nors MD simuliacija abiem
atvejais rodo iki N=560 metanolio molekuliy iSsidéstyma

(2 pav.) apie pigmenta, bet dinamika yra kitokia bei
kitoks metanolio molekuliy i$sidéstymas. Metanolio
molekulés (3 pav.) buvo aréiau karotinoido struktiiros bei
i§sidésté teis karotinoido galais. Kitoks molekuliy
iSsidéstymas gali bati priezastis ICT buseny
susiformavimui, kurj tikslinga toliau modeliuoti DFT
metodais.

550 -
500
450

Z 400 A
350

3004
|

0 260 460
t
2 pav. Fukosantino su metanoliu kompleksas dviem
skirtingomis MD simuliacijy metodikomis
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3 pav. Fukosantino su metanoliu kompleksas susidares
po patikslintos MD, kur aiSkiai matosi susiformave
metanolio klasteriai karotinoido galuose

Reiksminiai Zodziai: molekuliy dinamika, kvantiné
chemija, superkompiuteris.
Padéka
Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos (Nr. S-MIP-
23-48).  Skai¢iavimai  buvo  atlikti  naudojant
superkompiuterj "VU HPC" Saulétekis resursais
esanciais Vilniaus universiteto Fizikos fakultete [4].
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