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JAUNOS ZVAIG?DZIU POPULIACIJOS NETAISYKLINGOJE
NYKSTUKINEJE GALAKTIKOJE Leo A

Alina LesSc¢inskaité, Rima Stonkuté, Vladas Vansevicius

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fundamentiniy tyrimy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: alina.lescinskaite@ftmc.It

Jauny masyviy zvaigzdziy grjztamasis rysys
(t.y.,, spinduliuotés slégio kuriami véjai,
supernovy sprogimai ir kt.) veikia aplinkine
tarpzvaigzdine terpe: jkaitina/jonizuoja, issklaido
ar suspaudzia aplinkines dujas. Nuo Siy procesy
priklauso zvaigzdédaros sparta bei efektyvumas
galaktikoje. Jauny Zzvaigzdziy populiacijy ir jy
aplinkos tyrimas padeda suprasti zvaigzdédaros
procesy eigg galaktikoje per pastaruosius ~300
min. m.

Siame darbe jaunos Zvaigzdziy populia-
cijos buvo tiriamos Vietinés galaktiky grupés
pakrastyje (atstumas 824 kpc) esancioje mazos
zvaigzdinés masés (~3x108 Mgp) ir mazo
metalingumo ([Fe/H]= -1,7 [1]) galaktikoje Leo
A. Si galaktika pasizymi uzdelsta Zzvaigzdédaros
istorija - zvaigzdédaros efektyvumas joje zenkliai
padidéjo tik praéjus keletui milijardy mety nuo
susiformavimo [2]. Leo A yra izoliuota galaktika
(neturi artimy kaimyniy), todél tikétina, jog
zvaigzdédara joje plinta savaime tik dél vidiniy
procesy.

Zvaigzdziy populiacijy tyrimui Leo A
galaktikoje buvo panaudoti daugiaspalvés
fotometrijos duomenys gauti Subaru teleskopo
Suprime-Cam bei Hubble kosminio teleskopo
ACS (angl. Advanced Camera for Surveys)
kameromis. 1S Zvaigzdziy fotometrijos katalogo
[3] jaunos populiacijos buvo iSskirtos spalvos-
ryskio diagramose pagal 320 min. m. amziaus ir
Z=0,0005 metalingumo izochrong [4] atrenkant
meélynasias supermilzines bei ryskiausias (/ < 23)
pagrindinés sekos zvaigzdes. Tarpzvaigzdinés
terpés analizei buvo panaudotos neutralaus
vandenilio (HI) [5] ir jonizuoto vandenilio (H«)
emisijos pasiskirstymy nuotraukos.

Vakarinéje galaktikos dalyje yra sritis,
pasizyminti daugiau nei 10 karty mazesniu HlI
stulpelio tankiu (ploniausi balti kontdrai 1 pav.),
palyginus su dujy sutankéjimais rytinéje bei Siaurés-
vakarinéje srityse (storiausi balti kontOrai 1 pav.).
Tokios 500 pc dydzio HI ,skylés” iSpatimui,
esant vidutinei dujy grei¢iy dispersijai ~7 km/s
[5], reikéty ~40 miIn. m. ir tai galéty bati virSutiné
Sio darinio amziaus riba.

HI ,skylés” rytinéje ir vakarinéje pusése
pastebimai skiriasi zvaigzdziy tankis, taip pat
visoje Sioje srityje trdksta ~30-300 min. m.
amziaus zvaigzdziy. Taciau vakarinéje ,skylés”
dalyje yra jauna (<30 min. m.) Zzvaigzdziy
populiacija (raudoni apskritimai 1 pav.), kuri

galéjo ispasti dujas i Sios srities. Si populiacija
galimai suklré ir Ha emisijos fronta, sutampant;j
su vakarinés HI ,skylés” dalies pakrasciu, bei
suaktyvino zvaigzdédaros procesus uz fronto
esanciose srityse, kuriose matyti HIl sritys ir trys
jauni zvaigzdziy spieciai (geltoni apskritimai 1
pav.) [6]. Visgi Sios zvaigzdziy populiacijos
pasiskirstymas HI ,skyléje” neatitinka jos formos
- rytinéje dalyje triksta jauny zvaigzdziy. Taigi
dar néra jtikinamo paaiskinimo, kokie procesai
[émé HI ,skylés” atsiradimg Leo A galaktikoje.

1 pav. Subaru Suprime-Cam kamera gauta jonizuo-
to vandenilio (Ha) pasiskirstymo Leo A galaktikoje
nuotrauka. Tamsesné spalva rodo padidéjusig Ha«
emisijg (HII sritis). Balti kontdrai zymi HI stulpelio
tankj (nuo ploniausiy iki storiausiy linijy: 3-1020,
51020, 71020, 102! [atomai/cm?2]). Mélyni apskri-
timai - He emisija pasizymintys objektai; raudoni -
jaunos (<30 min. m.) pagrindinés sekos Zvaigzdés,
galimai sukdrusios skyle HI dujy pasiskirstyme;
geltoni - jauni zvaigzdziy spieciai [6].
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Nykstukineés galaktikos Leo A ZvaigZzdédara

Marius Ceponis, Rima Stonkuté, Vladas Vansevicius

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fundamentiniy tyrimy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: marius.ceponis@ftmc.lt

Galaktiky formavimasi lemiantis procesas yra
Zvaigzdédara, taciau ji vis dar néra pilnai suprasta.
Siekiant issiaiskinti, geriausia jg tyrinéti ekstremaliose
aplinkose, pvz. tokiose kaip nykstukiné galaktika Leo A.
Si maZa galaktika dar visai neseniai gana aktyviai
formavo Zzvaigzdes, nors molekuliniy dujy joje kol kas
neaptikta, ir, atrodyty, zvaigzdédara is viso neturi vykti.

Dél Siy priezasciy tyrimui ir pasirinkome Leo A galaktika.

Tyrimas atliktas naudojant fotometrinius Zvaigzdziy
matavimus (F475W ir F814W juostose) [1] Hubble
kosminio teleskopo ACS kamera gautose LeoA
nuotraukose [2]. Siame tyrime apsiribojome Zvaigzdémis
rySkesnémis nei F475W < 29. IS viso buvo tiriama 125401

Zvaigidziy imtis.

Leo A Zvaigidédaros istorija buvo nustatyta misy
sukurtu iteratyviu ZvaigZzdédaros istorijos atklirimo
metodu. Jo esmé tokia: kiekvienos iteracijos metu
generuojamos dirbtiniy Zvaigzdziy populiacijos; tuomet
jy pasiskirstymas spalvos-rySkio diagramose lyginamas
su i$ stebéjimy gautomis diagramomis; pagal gautus
dirbtiniy
populiacijos; toliau jos vél lyginamos su stebéjimais. Sis

skirtumus koreguojamos Zvaigidiiy
ciklas kartojamas iki nusistovi galutinis ZvaigZzdédaros
istorijos sprendinys. Dirbtinés Zvaigzdziy populiacijos
generuojamos jskaitant visus matavimy netikslumus,
kurie nustatomi Dirbtiniy Zvaigzdziy metodu [3].

Atkurta Leo A ?vaigidédaros istorija parodyta 1 pav. Si
galaktika didZigjg dalj savo ZvaigzdZiy suformavo per
pastaruosius 6 mird. mety. Zvaigidédara vyko vis
trumpeéjanciais Zvaigzdziy formavimosi epizodais, po
kuriy sekdavo maZo aktyvumo laikotarpis. Misy
rezultatai gerai atitinka pliGpsninj nykstukiniy galaktiky
Zvaigidédaros scenarijy, pagal kurj, po trumpo
Zvaigzdziy formavimosi suaktyvéjimo visada seka
Zvaigzdédaros sulétéjimas, nes naujai susiformavusios
masyvios Zvaigzdés sprogsta supernovomis ir dujas
iSpucia i galaktikos. Kadangi Zvaigzdés formuojasi i$
dujy, Zvaigzdédara kuriam laikui sustoja — kol dujos
nesukrenta atgal j galaktika.

Taip pat, nustatéme Leo A galaktikoje susiformavusiy
ivaigidziy mase 3.37%37 X 10°My. Gauti rezultatai i3
esmes atitinka anksciau publikuotus [4], taciau pasiekta
daug geresné laikiné skyra. Be to, atkurtas amZziaus-
metalingumo sarysis geriau atitinka izoliuoty galaktiky
evoliucijos teorines prognozes.
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1 pav. Leo A ZvaigZdédaros istorija per pastargjj 1 Gyr (virSuje)
ir per visa laika, ~13 Gyr (viduryje). Mélynos linijos Zymi misy
nustatyta Zvaigzdziy formavimosi greitj, SFR(t); Sviesiai melsvos
sritys — SFR(t) neapibréZtuma. Apacioje parodytas galaktikos
metalingumo kitimas laike: Siame darbe nustatytas (mélyni
taskai — vidutinis metalingumas atitinkamame amZiaus
intervale; mélynos vertikalios linijjos — standartiniai
nuokrypiai); Cole et al. [4] gauti rezultatai (purpuriniai taskai).
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PAUKSCIY TAKO FERMI BURBULY HIDRODINAMINIAI MODELIAI

Aidas Sadauskas Kastytis Zubovas

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fundamentiniy tyrimy skyrius
Saulétekio al. 3, L'T-10257 Vilnius, el. p.: aidas.sadauskas@ftme.lt

Pauksciy Tako centre esant supermasyvi juodoji
skylé Sgr A* tikriausiai yra vienas is$ svarbiausiy
Galaktikos formavimosi ir evoliucijos
ingredienty. Jauni zvaigzdziy spieciai Arches ir
Quintuplet, bei jaunos masyvios zvaigzdés
centriniame parseke leidzia manyti, kad Sgr A*
buvo aktyvi per pastaruosius 10 mln. mety. 2010
m. atrastos Su et al. (2010) didziulés gama
spinduliy struktiros — Fermi burbulai — gali buti
vienas i§ Sgr A* aktyvumo padariniy. Iki Siol
néra aiskus nei Siu struktliru amzius, nei
susiformavimo mechanizmas, todél tiriant Fermi
burbulu kinematika galime geriau suprasti siu
struktury atsiradimy kilme, kuri gali buti
paaiskinta Sgr A* aktyvumo epizodu. Siame
darbe mes atliekame skaitmeninius
hidrodinaminius skaiciavimus, kuriy pagalba
siekiame atkurti Fermi burbuly struktiras.
Tirdami §iy struktiruy kinematines Dbei
morfologines savybes — burbulu evoliucijq laike,
ju forma ir dydj, nustatéme, kad tokiy struktiry
amzius turéty buti 6-8 mln. mety, kas sutampa
su kitais Sgr A* aktyvumo indikatoriais. Musy
rezultatai pagilina Paukséiu Tako praeities
aktyvumo supratima.
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1 pav. Fermi burbuly tankio zemélapis. Geltoni
konturai - Fermi burbulai, zalios ir raudonos linijos -

stebéjimo kryptys atrenkamoms daleléms.
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OPTIMAL ENTRAINMENT OF A NETWORK OF INTERACTING
NEURONS WITH MINIMUM STIMULATING CHARGE

Kestutis Pyragas, Augustinas P. Fedaravicius, Tatjana Pyragiené & Peter A. Tass

Center for Physical Sciences and Technology, Department of Fundamental Research
Saulétekio av. 3, LT-10257 Vilnius, email: apfedaravicius@gmail.com

We consider a general heterogeneous network
of N coupled Hodgkin-Huxley-type neurons
under periodic stimulation

N
1‘7,: = Fi(vi,wi) + Z H,:]'(Ui, U]) + I((J)t),
j=1
W,: = Gi(vi! Wi) (l = 1, ,N)

Without stimulation (I(wt) = 0) the entire network
exhibits stable collective limit cycle oscillations.
Our goal: find the optimal waveform that ensures
the entrainment of this network to the frequency
of stimulation with the minimum mean absolute
value of the current injected into neurons, i.e.
which minimizes the functional

1 T
I =;fo l(wb)|dt,

with two additional
requirements:

fOTI(wt)dt = 0 (charge balance condition),
I_ < I(wt) <1, (amplitude limitation).

Here v; is the membrane potential, w; € R"is the
recovery variable of the i'th neuron. F;(v;,w;)
describes the sum of currents flowing through
the ion channels of the i’th neuron and H;;(v;, v;)
defines the coupling between the i‘th and j’th
neuron. I(wt) is a periodic stimulating current
applied to M < N neurons, where w is the
stimulation frequency and T is the period.

The dynamics of the system can be
approximated by the phase equation 9 = w, +
z(®)I(wt), where z(9) = ¥iL, z;, (9) is the sum of
the phase response curves (PRCs) of the M
stimulated neurons. For a sufficiently small
frequency detuning Aw, we obtain the optimal
waveform:

i ) 9 AY,
1(19)_1+H(M+)+1_n( 5 )
It is of the bang-off-bang type and requires only
limited information about the PRC:

1. the phase difference A9, between the
location of its absolute maximum 9,,,, and
minimum 9,,;,, and

2. the amplitude z,4x — Zmin-

The height of the positive (negative) pulse
is I, (1) and its width is A9, _ = 2rnAw/|l,_ (Zmax —
Zmin)]- [I(x) is the rectangular function.

We confirm the theoretical results with three
numerical examples: two small-scale networks

clinically mandatory

consisting of (i) five synaptically coupled
FitzHugh-Nagumo (FHN) neurons, (ii) ten
electrically coupled FHN neurons, and (iii) a
large-scale network with 10* synaptically
coupled quadratic integrate-and-fire (QIF)
neurons. For fixed values of the distance d
between the positive and negative pulses, we
vary the amplitude of the trial signal and
compute the threshold amplitude value a;, at
which entrainment occurs. We estimate a;;, using
two different methods: (i) by directly integrating
the nonlinear system equations and (ii) using the
approximate phase. We then show that the
threshold value J,;, of the functional J[I] coincides
with the optimal theoretical value.

d
Fig. 1. Minimum-charge control theory for a network
of five synaptically coupled FHN neurons when only
oscillating excitatory neurons and only excitable
inhibitory neurons are stimulated. (Top) Effective PRCs.
(Bottom) Threshold value J;;, of the functional J[I],
normalized to |Aw|, as a function of the distance d
between the pulses of the trial waveform. The blue and
red curves show results obtained from the averaged
phase equation for Aw > 0 and Aw < 0. Blue squares
and red stars denote the corresponding results obtained
by integrating the system of nonlinear network
equations. The dashed vertical lines show the theore-
tical optimal distances d = +AdY,. Open circles indicate
the optimal theoretical value.
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Pastaruoju metu jvairiy metaly oksidy
nanostruktlros pradétos placiai taikyti
jvairiose srityse, viena is jy optiniai biologiniai
jutikliai. Sioje srityje metaly oksidy
nanostruktdros (nanosluoksniai, nanodalelés,
nanovielos, nanoporos ir kt.) yra placiai
taikomos nes pasizymi tokiomis savybémis kaip
didelis pavirsiaus plotas, biosuderinamumas,
lengvas pavirsiaus modifikavimas funkcinémis
grupémis ir kita. [1].

ZnO yra placiajuostis n tipo puslaidininkis
(3,37eV), pasizymintis liuminescencija kambario
temperatiroje. IS ZnO galima suformuoti jvairias
nanostruktdras: nanokaspinus, nanovamzdelius,
nanovielas. Tokios struktdros yra tinkamos
naudoti, kaip optinio jutiklio pagrindas
molekuliy jmobilizavimui ir aptikimui [2]. Taip
pat dél cheminio stabilumo ir netoksiskumo,
ZnO gali bdti sékmingai panaudojamas
kuriant dujy jutiklius. Siame tyrime elektro-
nusodinimo bldu suformuotos ~350nm ZnO
nanovielos (ZNONWSs) buvo sékmingai
pritaikytos jaucio serumo albumino imobiliza-
vimo kinetikos nustatymui spektrinés
elipsometrijos metodu. Siuo metodu nustatyti
atspindzio spektrai pries ir po JSA
imobilizavimag ant ZnONWSs ir plokStuminio
ZnO parodé, kad JSA kiekis, imobilizuotas ant
ZNONWs buvo 6.6 karto didesnis, nei ant
plokStuminio ZnO. Difuzijos koeficiento
jvertinimas  buvo atliktas  skaitmeninio
modeliavimo bidu, buvo gauta, kad Sis
koeficientas 2.4107 m?/s. Lazio rodiklio
jautrumas bangos ilgiui buvo 13 karty didesnis
naudojant ZnONWSs kaip jutiklio pavirsiy.
Tyrimai parodé, kad naudojant ZnONWSs
didesnis kiekis JSA yra imobilizuojamas ant
pavirsiaus lyginant su ploksciu ZnO.

Kitas pavirsius pasizymintis lengvai
suformuojamos nanostruktlronis ir Siame
tyrime taikytas Zmogaus serumo albumino

(ZSA) adsorbcijai tirti buvo porétas Al,Oz
(PAAO). Anoduojant aliuminj radgstiniuose
tirpaluose suformuojama poréta danga,
kurioje  panasSaus diametro nanoporos
issidésto Sesiakampio korio struktlra. ZSA,
kaip ir JSA yra daznai naudojami funkciniy
grupiy blokavimui, kuriant imuninius jutiklius.
Siame darbe poréta 322 nm aliuminio oksido
danga (pAAO) suformuota dviejy pakopy
anodavimo metodu buvo pritaikyta ZSA
adsorpcijai tirti, naudojant spektrinés
elipsometrijos metoda. ZSA adsorpcijos
tyrimas parodé, kad a) inkubavus tokj pavirsiy
1h, 2h, 3h+15min plovus ZSA, baltymo
koncentracija nanoporose buvo 194, 395, 254
karto didesné nei buferiniame tirpale, b)
adsorpcijos proceso pradzia yra léta lyginant
su baltymo desorpcija plovimo metu, c)
plaunant tokj pavirsiy su PBS ZSA néra pilnai
pasalinamas iS nanopory, nes baltymo
koncentracija jose po 16 plovimo vis dar lieka
apie 100 karty didesné. Taigi ZSA gali bati
sékmingai naudojamas laisvo pavirsiaus
blokavimui po biomolekuliy jmobilizavimo ant
PAAO ir nespecifiskai prisijungusiy molekuliy
pasalinimo.
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KOPOLIMERO SUDARYTO IS FOLIO RUGSTIES IR RIBOFLAVINO
PANAUDOJIMAS HERBICIDO ATRAZINO NUSTATYMUI

Vytautas Zutautas, Emilija Katinaité, Rasa Pauliukaité

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Nanoinzinerijos skyrius
Savanoriy pr. 231, LT-02300 Vilnius, Lietuva, el. p.: vytautas.zutautas@ftmc.It

Siais laikais populiaréja jutikliai i§ nataraliy
komponenty. Jie naudojami siekiant sumazinti
klimato kaitg ir atitinka Europos Komisijos
Europos zaliagjj susitarima. Jutikliy gamyboje
jau seniai naudojami natdrallGs polimerai, o
polimery gauty iS natdraliy monomery, tokiy
kaip amino ragsciy, kai kuriy vitaminy ar
dopamino panaudojimas  jutikliy ypac
biojutikliy kGrime yra nauja sritis [1]. Herbicidai
yra svarbls sékmingam augaly augimui, bet
jie yra kenksmingi Zmonéms ir gyvinams
todél yra svarbu stebéti jy koncentracijas
augaliniuose produktuose. Atrazinas (1 pav.)
yra triazino klasés herbicidas, jo nedidelis
kiekis aptinkamas produktuose gaminamuose
iS Siuo herbicidu paveikty augaly. Jis
naudojamas siekiant uzkirsti kelig placialapiy
piktzoliy atsiradimui paséliuose tokiuose kaip
kukurGzuose ir cukranendrése, vejoje tokioje
kaip golfo lauky ir gyvenamujy vejy. Dél
paminéty priezasCiy reikia paprasto ir greito
metodo atrazino nustatymui.

Cl

N/gN
)\N/“\NA\N/\

H H

1 pav. Atrazino cheminé struktira

Polimerizuota folio ragstis (PFA) ir
riboflavinas (PRf) naudojami norint aptikti
glutamata, gliukoze ir askorbo ragstj [2,3]. Kai
kuriomis salygomis Sie vitaminai gali buati
polimerizuojami elektrochemiskai [4,5].
Elektrochemija yra zaliosios sintezés metodas
ir i natdraliy monomery gauti polimerai gali
bati naudojami medicinoje, maisto kontroléje
ar su kitais biologiniais bandiniais.

Norint aptikti atrazing PFA ir PRf kopolimeras
sintetinamas ant lygaus anglies elektrodo.
Siame darbe bus aptarta kopolimero
kompozicija ir jo elektrokatalizinis aktyvumas
sgveikaujant su atrazinu.
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AMILOIDINIY STRUKTURY, ADSORBUOTUY TIES MODELINIAIS
PAVIRSIAIS, TYRIMAS SUMINIO DAZNIO GENERACIJOS METODU

Edvinas Navakauskas, Simona Strazdaité, Gediminas Niaura

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Organinés chemijos skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: Edvinas.Navakauskas@gmail.com

Nevaldoma jvairiy, tadiau Zmogaus lasteliy
metabolizmui jprasty, baltymy agregacija
organizme sukelia daugybe ligy. Sutrikus
specifinio baltymo gamybos ir 3alinimo
procesams, susidarantis perteklius, esant
palankioms salygoms, pradeda jungtis
tarpusavyje. Susiformuoja grieztg tvarka
turintys, [N-klostytos struktlros agregatai,
kurie vadinami amiloidais [1]. Amiloidams
sgveikaujant su smegeny lasteliy
membranomis, Sios yra pazeidziamos, o to
pasekoje lgstelé mirSta. Viena iS placiausiai
zinomy tokio tipo ligy yra Alzheimerio liga.
Nepaisant to, jog nuo pirmojo uzregistruoto
Sios ligos atvejo praéjo gerokai daugiau nei
100 mety, liga vis dar nepagydoma.

Necentrosimetriné

sistemay/

VSDG
Reg

Oras E’

Vanduo

Centosimetriné
sistemay

1 pav. VSDG principiné schema.

Norint suprasti baltymy agregacija bei
galimus saveikos su lipidinémis membranomis
mechanizmus molekuliniame lygmenyje, labai
svarbu tampa nustatyti baltymy agregaty
struktlras adsorbuotas skirtinguose
pavirsiuose. Siam tikslui mes pasitelkéme
virpesine suminio daznio generacijos (VSDG)
spektroskopija (zr. 1 pav.), kurios pagalba
jvertinome bei palyginome vistos kiausinio
baltymo lizocimo (angl. HEWL) suformuoty
agregaty struktdrg bei adsorbcijg ties
modeliniu lipidiniu monosluoksniu ir vandens
pavirsiumi.

Atlikus tyrimus nustatéme, jog skirtingos
struktlros tokios, kaip mazi aiskios struktiros
nesudarantys agregatai, kartu su didesniais

amiloidiniais [{-klostytais agregatais, yra
adsorbuojami ties oras/vanduo ir ties
lipidas/vanduo fazinémis ribomis. Taip pat
mes identifikavome, jog fazinéje riboje
oras/vanduo agregaty adsorbcija yra salygota
tik hidrofobiniy jégy. Taciau fazinés ribos
lipidas/vanduo atveju, elektrostatiné saveika
tarp baltymo kravj turinéiy grupiy ir lipido
hidrofilinés grupés, yra adsorbcijos varomoji
jéga, neatmetant ir pastebimos hidrofobinés
sgveikos. Kartu tyrimais pademonstravome,
jog VSDG spektrams zymy poveikj turi
matuojamo tirpalo pD, kurj darbe susiejome su
| pavirSiy adsorbuoty baltymo struktlry
virpesinio dipolio orientacijos pokyciais [2].
Oras/vanduo Lipidas/vanduo
Inkubacijos laikas:
LA —130val | |
—— 80 val
50 val

24 val
— 3val | [

——0.5val

VSDG Intensyvumas (s.v.)

T T T T T
pD vertés:
- C 451 + D

—— 54

7.4
—114] L

VSDG Intensyvumas (s.v)

i
<

1600 1650 1700 1750 1600 1650 1700 1750
Bangos skaigius (cm™) Bangos skaicius (cm™)

2 pav. Vistos kiauSinio baltymo lizocimo ir jo
agregaty, adsorbuoty skirtingose fazinése ribose,
VSDG spektrai. Paveiksluose A ir B pavaizduoti
skirtinga laikg inkubuoto ir skirtingose fazinése
ribose adsorbuoto lizocimo VSDG spektrai.
Paveiksluose C ir D pavaizduoti 80 valandy
inkubuoto ir skirtingose fazinése ribose adsorbuoto
lizicimo spektrai esant skirtingoms pD vertéms.
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HIDRO(SOLVO)TERMINE NaTi2(PO4): SKIRTO Na-JONY BATERIJOMS
SINTEZE IR CHARAKTERIZAVIMAS

Gintaré Pleckaityté, Jurgis Pilipavicius, Milda Petrulevic¢iené, Jurga Juodkazyté, Linas VilCiauskas

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Cheminés inzinerijos ir technologijy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: gintare.pleckaityte@ftmc.It

Intensyviai didéjantis vartotojy elektros energijos
poreikis skatina iesSkoti naujy ir efektyviy bidy
Svarios, atsinaujinancios energijos saugojimui.
Vandeninés Na-jony baterijos dél savo unikaliy
savybiy turi itin daug potencialo bati
panaudojamos kaip stacionarios energijos
kaupimo sistemos. Pirmiausia, tokios baterijos
blty gerokai pigesnés dél neriboty Na 3altiniy,
taip pat saugesnés, tvaresnés ir lengviau
utilizuojamos bei perdirbamos nei Siuo metu
naudojamos Li-jony baterijos [1,2].

NASICON (Na Superlonic Conductor) tipo
NaTi2(PO4)3 junginys gali biti panaudotas kaip
anodas tokio tipo baterijose. Dél savo atviros
3D struktdros, stipriy P-O kovalentiniy rysiy ir
mazo tario pokycio, jterpiant/istraukiant natrio
jonus per jkrovima/iskrovima, $i medziaga
pasizymi unikaliu elektrocheminiu ilgaamzisku-
mu. Taip pat i$ kity kandidaty ji iSsiskiria aukstu
Kolumbiniu efektyvumu, geru terminiu stabilumu
ir puikiu prisitaikymu prie skirtingy jkrovimo/
iSkrovimo greiciy. Teoriné NaTi2(PO4)z talpa
gaunama Tis*/Ti* oksidacijos/redukcijos
reakcijy metu grjztamai jterpiant du natrio
jonus yra 133 mAh/g (~2.1V vs. Na+/Na) [3].

Sio darbo tikslas buvo susintetinti NaTi2(PO4)3
ir istirti jo struktdrines, elektrochemines savybes.
Pasirinkus hidro(solvo)terminj sintezés metods,
buvo naudojami  skirtingi tirpikliai (metanolis,
etanolis, propanolis, etilenglikolis ir vanduo). Taip
pat buvo keiCiamos ir kitos sintezés sglygos,
tokios kaip temperatdra, pradinés medziagos,
iSkaitinimas. IStyrus gauty meéginiy struktdra
rentgeno  spinduliy difraktometru, buvo
nustatyta, jog fazés susiformavimui turi jtakos
terpés ragstingumas, taciau ne sintezés
temperatira (120-220 °C) ar tirpiklio
pasirinkimas. Gauty daleliy morfologija buvo
iSanalizuota panaudojus skenuojanciag elektro-
nine mikroskopijg. Visi susintetinti junginiai
ragstinéje  terpéje yra kubinés formos
nanodalés, o bazinéje - mikrodalelés.

Elektrocheminés savybés (cikliné voltampe-
rograma ir jkrovimo/iskrovimo galvostatinis
ciklinimas) buvo istirtos trijy elektrody celéje.
Darbinis elektrodas buvo paruostas s
susintetinto NaTi2(POa4)z, anglies ir polivinilideno
fluorido misinio. IS gauty rezultaty, galima daryti

iSvada, jog Sis nanostruktdrinis junginys pasizymi

puikiu elektrocheminiu atsaku ir gali bati

naudojamas kaip anodas vandeninése Na-jony

baterijose.
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Padéka: Projektas bendrai finansuojamas iS Europos
socialinio fondo 1ésy (projekto Nr. 01.2.2-LMT-K-718-
02-0005) pagal dotacijos sutartj su Lietuvos moksly
taryba (LMT).

Literatdra:
1. S. Il Park, J. Electrochem. Soc. 158, A1067-A1070
(2011

2. X.Pu, Small 15,1805427 (2019)
3. C. Masquelier, Chem. Rev. 113, 8, 6552-6591
(2013).


mailto:gintare.pleckaityte@ftmc.lt

FIZINIY IR
TECHNOLOGIJOS MOKSLY

e;‘ CENTRAS

' z@e éh

INFLUENCE OF pH BUFFERING ON ANODE PERFORMANCE IN
AQUEOUS Na-ION BATTERIES

Davit Tediashvili, Linas VilCiauskas

Center for Physical Sciences and Technology, Department of Chemical Engineering and Technology
Saulétekio av. 3, LT-10257 Vilnius, email: davit.tediashvili@ftmc.It

Rechargeable lithium-ion batteries with organic
electrolytes are widely used as commercial
energy storage devices due to their attractive
properties, such as high efficiency and energy
density. However, scarce lithium resources, as
well as usage of toxic, flammable, and expensive
organic electrolytes are making the technology
less attractive. On the other hand, sodium in the
6" most abundant and evenly distributed
element in the earth’s crust and recently it has
also been shown that narrow potential window of
agueous electrolytes can be expanded, making
an agqueous Na-ion battery a viable alternative[1].

Sodium’s chemical properties are very
similar to lithium’s, however, certain aspect’s
must be taken into the account, such as larger
radius, making intercalation of the material
more problematic and higher anode potential,
resulting in lower specific power and energy
density of the battery, both of these problems
can be solved by employing NASICON-type
materials. However, they operate very close to
hydrogen evolution potential (HER) which
makes the process inevitable. Eventually, among
other problems, the generation of hydroxide ions
leads to a pH spike, which can dissolve certain
materials. Fast cycling rate can be employed to
achieve stable high cycle numbers before HER
becomes prominent, but this approach isn’t
useful in practice when slower charging rate and
longer storage are required.

The problem of electrode dissolution and
capacity fade due to increased pH was studied
here. NASICON-type sodium titanium phosphate
(NazTi2PO4, NTP) was transferred on stainless
steel (SS) mesh for measurements. It has been
shown in the past, that high pH (>11) is can easily
dissolve this material [2]. During operation, this
can be caused by HER or self-discharging of the
material. Either way, buffering the system should
be beneficial for capacity retention. Phosphate
buffer was used to medicate pH change.
Additionally, NTP particles were also coated with
aluminium phosphate, which was successfully
employed in the past to medicate the dissolution
of electrode materials in Li-ion batteries.

The galvanostatic measurement at 1C rate
(133mA/g) shows that phosphate buffering, as
well as phosphate coating (PC), are superior
compared to just carbon-coated (CC) electrodes

cycled in ™M NaxSO4 electrolyte. ICP-OES
measurements of the electrolyte also show a
lower amount of dissolved titanium, indicating
the preservation of the material. However, one
thing to be noticed in that efficiency, which is
the ratio of anodic and cathodic reactions, is
significantly lower. This could be explained by
the thermodynamics of HER: the process
depends on pH as follows:

So, by nature, the reaction is self-
terminating: HER leads to increased pH, which
shifts the potential to a more negative value. The
presence of buffer prevents this shift, therefore
the intensity of the reaction is increased,

resulting in lower efficiency.
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Fig. 1. Measurements of NTP electrode: a) cyclic
voltammogram and b) galvanostatic cycling with or
without phosphate additive.

References

1. Suo, L. et al. “Water-in-salt” electrolyte enables
high voltage aqueous lithium-ion chemistries.
Science (80-,). 350, 938-943 (2015).

2. Mohamed A. |. & Whitacre J. F. Capacity fade of
NaTi2(PO4)3 in aqueous electrolyte solutions:
Relating pH increase to Long-term stability.
Electrochim. acta (2017).


mailto:davit.tediashvili@ftmc.lt

m{{';!:‘g FIZINIY IR

TECHNOLOGIJOS MOKSLY

la-‘"%‘ii CENTRAS

AuCeO,/C - SINTEZE, CHARAKTERIZAVIMAS IR TAIKYMAS ALKOHOLIY
OKSIDACIJOS IR DEGUONIES REDUKCIJOS REAKCIJOMS

Raminta Stagniudnaité, Virginija Kepeniené, Aldona Balcilnaité, Loreta TamasSauskaité
Tamasitnaité, Eugenijus Norkus

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Katalizés skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: raminta.stagniunaite@ftmc.lt

Pastaraisiais deSimtmecdiais tiesioginiai alkoho-
lio kuro elementai sulaukia vis didesnio tyréjy
démesio. Skysti, mazg molekuline mase turintys
alkoholiai yra perspektyvesnis kuras nei
vandenilis (naudojamas vandenilio kuro
elementuose), dél paprastesniy jy laikymo bei
transportavimo salygy. Taip pat tokie degalai yra
ypac patrauklls, kadangi jie gali bati gaminami is
atsinaujinanc¢ios biomasés, pvz.. fermentuojant
cukry gaunamas etanolis arba peresterinant
riebalus - dglicerolis [1]. Nors dazniausiai
naudojami alkoholiai skysto-kuro kuro elemen-
tuose yra metanolis ir etanolis, taciau vis
patrauklesni tampa ir etilenglikolis bei glicerolis.
Grynos Pt katalizatoriai vis dar dazniausiai
naudojami kuro elementuose, taciau pastaruoju
metu yra aktyviai ieSkoma elektrokatalitiskai
aktyviy medziagy, kurios galéty sumazinti ar
net visiskai pakeisti Pt katalizatoriuose [2].

Siame darbe pristatomas AuCeO,/C
katalizatorius bei jo elektrokatalizinés savybés
alkoholiy (metanolio, etanolio, etilenglikolio ir
glicerolio) oksidacijos ir deguonies redukcijos
reakcijoms. Au nanodalelés buvo nusodintos ant
CeOy/anglies pagrindo taikant sintezés
mikrobangomis metodg. Palyginimui sufor-
muotas Au/C katalizatorius tuo paciu budu
nusodinant Au daleles ant anglies pagrindo.

Katalizatoriy sudétis bei pavirsiaus
morfologija buvo charakterizuota naudojant
indukuotos plazmos optinés spektroskopijos,
rentgeno spinduliy difrakcijos (1 pav.),
persvieciamos elektroninés mikroskopijos,
rentgeno spinduliy spektroskopijos metodus.
Elektrocheminiai matavimai buvo atliekami
taikant ciklinés ir linijinés voltamperometrijos
metodus.

Katalizatoriy elektrokatalitiskai aktyvus
pavirsiaus plotas buvo nustatytas iS cikliniy
voltamperometriniy (CV) kreiviy uzrasyty 0,5 M
H.SOy4 tirpale, esant 50 mV/s skleidimo greiciui
(2 pav.). Deguonies redukcijos tyrimai buvo
atliekami O: prisotintame 0,1 M NaOH tirpale,
skleidziant 5 mV/s greidiu, sukant elektroda
nuo 400 iki 2000 apsisukimy per minute
(apm). Eletrokatalizinio aktyvumo tyrimai
alkoholiy oksidacijai buvo atliekami 1 M
alkoholio ir 0,5 M NaOH tirpaluose esant
skleidimo grei¢iui 50 mV/s.
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2 pav. Tirty katalizatoriy CV kreivés uzrasytos 0,5 M
H2SO4 tirpale, skleidimo greitis 50 mV/s.

Nustatyta, kad tirty katalizatoriy aktyvumas
alkoholiy oksidacijos reakcijai, didéja Sia seka:
metanolis<etanolis<etilenglikolis<glicerolis.
AuCeO,/C katalizatorius pasizyméjo didziausiu
aktyvumu tiek deguonies redukcijos, tiek
alkoholiy oksidacijos reakcijoms.
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OPTIMIZATION OF SOL-GEL SYNTHESIS OF WOs FILMS
TOWARDS EFFICIENT PHOTOELECTROCHEMICAL PERFORMANCE

Maliha Parvin, Milda Petrulevi¢iené, Irena Savickaja, Benjaminas Sebeka,
Arnas Naujokaitis, Vidas Pakstas and Jurga Juodkazyté

Center for Physical Sciences and Technology, Department of Chemical Engineering and Technology
Saulétekio av. 3, LT-10257 Vilnius, email: maliha.parvin@ftmc.It

Tungsten (VI) oxide has been intensively
studied as photoanode material due to its
highly tunable composition, chemical stability,
relatively narrow band gap of 2.6-2.7 eV,
which allows absorbing of ~ 12% of solar light,
and good charge carrier transport properties
(hole diffusion length is ~150 nm). Besides,
valence band edge of WOz is located at ~3.0 V
vs NHE, which provides sufficient potential for
oxidation of water (though conducting band
edge is not negative enough to spontaneous
H. evolution), as well as formation of various
oxidants (ClO", S,0s%, H,0,), degradation of
organic wastes. Majority of the recent reports
have been focused on the morphology of
WOQO3, because morphology plays vital in
photoelectrochemical (PEC) performance of
photoelectrodes and is known to be greatly
influenced by the synthesis method [1-41].

In  this study, micro/nanostructured
layers of WOz on fluorine-doped tin oxide
(FTO) substrate were formed by sol-gel
method. Different reducing agents (methanol,
ethanol, propanol, isopropanol, butanol or acetic
acid), different deposition times and annealing
temperatures (400°C and 500°C) were applied
to investigate their effect on photoelectro-
chemical activity and properties of WOs
photoanodes. The coatings were characterized
using X-ray diffraction (XRD) (Fig. 1), scanning
electron microscopy (SEM), thermogravimetric
(TG), differential scanning calorimetry (DSC)
analysis. Photoelectrochemical behavior was
investigated by means of cyclic voltammetry
(CV) (Fig.2), electrochemical impedance
spectroscopy (EIS) and chronoamperometry
(CA).

SEM analysis revealed that WOz coatings
formed using different reductants are
composed of randomly oriented plate-shaped
particles of different size. On the basis of the
investigations performed it was found that
samples prepared with isopropanol as a
reductant and annealed at 400°C demonstrated
the best photoelectrochemical performance
because of their highest crystallinity, lowest
defect density, higher charge carrier density
and efficient charge transfer ability.

In addition, faradaic efficiency of

photoelectrochemical hypochlorite formation
was evaluated and antimicrobial effect of PEC
chlorination with sol-gel derived WOsz photo-
anodes was successfully demonstrated in suspen-
sions of Gram-positive Bacillus spp. and Gram-
negative E.coli bacteria strains in 0.5 M NaCl.
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Fig. 1. XRD patterns of sol-gel derived WOz films
prepared using six different reductants: a) Methanol,
b) Ethanol, ¢) propanol, d) Isopropanol, e€) Butanol

and f) Acetic acid.
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Fig. 2. Cyclic voltammograms of WOz photoelectrodes

prepared using different reductants; curves were

recorded in 0.5 M H2SO4 solution under illumination

(~100 MW cm2) at potential scan rate of 50 mV s
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ELEKTROCHEMISKAI SUFORMUOTUY CERIO OKSIDINIY
DANGU APSAUGINIY IR SAVAIMINIO UZGIJIMO SAVYBIY TYRIMAI

Aliona Kirdeikiené, Rimantas Ramanauskas, Laima Gudaviciute, Olga Gircieng,
Algirdas Selskis, Remigijus Juskénas, Jurgis Pilipavicius, Gediminas Niaura
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Siuo metu Zinomi Zn pavir§iaus pasyvacijos
procesai, kuriuose naudojami Ce oksidai, yra
ilgai trunkantys bei nusodintos dangos
pasizymi struktdriniy defekty gausa [1, 2].
Pagrindinis Sio darbo tikslas - elektrochemiskai
nusodinti aukstos kokybés, savaiminiu uzgijimu
pasizymincias Ce oksidines dangas, tinkamas
aktyviai cinkuoto plieno korozinei apsaugai.

Ce oksidinés dangos buvo nusodinamos
ant elektrolitiniu Zn padengty plieniniy
elektrody, naudojant 0,1 M Ce(NO3)z6H,0
elektrolitg su ir be polietilenglikolio (PEG)
priedu, keiciant katodinés srovés tankj intervale
nuo 0,5 iki 2 mA-cm2 bei proceso trukme nuo 3
iki 20 min. Ce dangy sudéties ir struktdros
charakterizavimui buvo taikomi SEM, EDS, XPS,
XRD bei Ramano spektroskopijos metodai,
elektrocheminé elgsena jvertinta taikant
voltamperometrijg bei EIS matavimus.

XRD tyrimai parodé, kad nusodintos Ce
oksidinés dangos yra sudarytos pagrindinai is
CeO;, bei galimai, hidratuoty cinko hidrooksidy
Zn(OH)2-0,5H,0 ir nedidelio kiekio ZnO. Pagal Zn
difrakciniy smailiy intensyvumas bandinj su PEG
dengia storesnis CeO; sluoksnis. Bandinyje be
PEG CeO, kristality dydis 2,2 + 0,4 nm, o
bandinyje su PEG jis beveik dvigubai mazesnis -
1,3 £ 0,4 nm. PavirSiaus morfologijos SEM tyrimai
parodé, kad Ce oksidinés dangos yra sudarytos is
kristalinty ,lapeliy”“ formos agregaty, kuriy storis
25 - 40 nm, o plotis 400 - 800 nm. Ce dangy
apsauginiy savybiy tyrimai parodé, kad maziausi
korozijos greiCiai yra bldingi dangoms,
nusodintoms iS elektrolito su PEG priedu. Joms
taip pat yra bldingas maziausias kristality bei
kristalinty agregaty dydis, tankesné jy struktdra,
mazesnis struktdriniy defekty skaicius. ISskirtiné
Siy dangy savybé yra ta, kad akivaizdziai galima
iSskirti kompaktiska tarpinj Zn oksidy sluoksni,
kurio storis siekia 500-600 nm ir kuris yra
atsakingas uz Ce dangos apsauginiy savybiy
padidéjima.

XPS tyrimai parodé, kad Ce(lll) ir Ce (V)
santykis dangose priklauso nuo elektrolito
sudéties. Dangoje, nusodintoje elektrolite be
organinio priedo Ce(lll)/Ce(lV) santykis yra
50/50 %, tuo tarpu dangoje su PEG dominuoja
Ce(lV) (santykis 70/30 %).
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2 pav. ZnCe+PEG dangos Ce 3ds/2 XPS spektras.

EIS bei SEM tyrimai su dirbtinai mechaniskai
pazeistais bandiniais parodé, kad Ce oksidinés
dangos, nusodintos su PEG priedu savaiminio
uzgijimo gebéjimai yra geresni, kas siejama su
didesnio Ce(lV) kiekiu dangoje.

ZnCe + PEG 0,1 M NaCl
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SAVITVARKIY MONOSLUOKSNIU SU IMIDAZOLO ZIEDO FUNKCINE IR
AMIDO GRUPEMIS GRANDINEJE TYRIMAS SHINERS METODU
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PavirSiaus sustiprinta Ramano spektroskopija
(ang. SERS) yra vienas informatyviausiy tyrimo
metody, leidziandiy /in situ vandeninéje terpéje
gauti molekulinio lygmens informacijg apie
medziagos sandarg, struktdra, atliekamas
funkcijas bei nustatyti sgveikas tarp molekuliniy
grupiy. Vis délto, tradiciskai pavirsiaus sustiprinta
Ramano spektroskopija yra apribota Au, Ag ir Cu
nanostruktlriniy  pavirsiy tyrimais. Siekiant
praplésti metodo galimybes kity metaly (Pt, Fe,
Co) ir pavirsiy tyrimuose, 2010 metais buvo
pasitlyta nauja SERS technika (ang. SHINERS),
kuomet panaudojamos Au ir Ag nanodalelés,
apgaubtos keliy nanometry SiO2 sluoksniu
(AU@SIiO,, Ag@SiO,). Siuo atveju, nanodalelés
branduolys atlieka Ramano spektry stiprintuvo
vaidmenj, o silicio dioksido sluoksnis apsaugo
nanodaleles nuo cheminés tarpusavio sgveikos
ir tiesioginés sgveikos su tiriamuoju pavirsiumi
[11.

Histidinas yra reikSminga daugelio baltymy
struktlriné dalis ir dalyvauja jvairiose molekulinése
sgveikose. Histidino funkcinés grupés - imidazolo
ziedo pK, verté nevirSija fiziologinio pH, todél
ziedas gali b0ti protonuotos arba neutralios
formos ir veikti kaip ragstis ar bazé daugelyje
fermenty.

Savitvarkiai monosluoksniai (ang. SAM),
suformuoti ant metaly is tioliy, placiai naudojami
bioelektroniniy prietaisy vystymo procese tiriant
funkciniy grupiy sgveikas su adsorbatais ar
elektrony pernasg. SAM is molekuliy su histidino
funkcine grupe, jterpta amido grupe j angliavan-
deniline grandine ir su pavirsiui aktyvia S-H grupe,
suteikia galimybe tirti sgveikas tarp imidazolo
ziedo ir kity tirpale esanciy komponenty.

Eksperimento metu tirtas savitvarkis
monosluoksnis, suformuotas i§ N-(2-(1H-
imidazol- 4 - yDethyl) - 6 - mercaptohexana-
mido (IMHA), ant lygaus Au pavirsiaus in situ
vandeninéje terpéje SHINERS metodu. Tyrimui
susintetintos sferinés formos, 85 + 5 nm dydzio
sidabro nanodalelés su iSoriniu silicio dioksido
sluoksniu (~ 3 nm). Pirma, redukuojant sidabro
nitratg natrio citratu vandeninéje terpéje gauti
sidabro branduoliai. Véliau, sidabro pavirsiaus

modifikavimui  panaudotas (3-aminopropil)
trietoksilanas (APTES), su kuriuo virinant
skystas stiklas formuoja tanky SiO; tinklelj [3].

Ramano sklaidos ir SHINERS spektrai
registruoti dispersinio ,ESelé “ (Echelle) tipo
spektrometru RamanFlex 400 (PerkinElmer Inc.,
JAV) su termoelektriskai Saldomu (=50 °C) CCD
detektoriumi kambario temperatiroje (20 *
2°C). Spektry suzadinimui ir Ramano sklaidos
surinkimui  naudotas Sviesolaidinis kabelis.
Diodinio lazerio, generuojanio zadinancig
spinduliuote, bangos ilgis 785 nm. Lazerinés
spinduliuotés galia ties bandiniu 30 mW.
Pasirinktas integravimo laikas 300 s.

Tyrimo metu pirma kartg uzregistruoti IMHA
SHINERS spektrai (1 pav.). Remiantis gautais
rezultatais identifikuota monosluoksnio struktlra
bei jvertinta funkcija. Taip pat, nustatyta, kad
spektrai, kuomet naudotos Ag@SiO, nanodalelés
atsikartoja, virpesiniy juosty dazniai nekinta bei
neatsiranda papildomy juosty dél cheminés
sgveikos su dalelémis.

-"{"‘r -‘!J';

AulIMHA

2926
1609

Ramano intensyvumas

x 0.2
AulIMHA
o AuiMwA  _ —

I N U ST WU I N .
3000 2800 1600 1400 1200 1000 800 600 400 200

Bangos skaigius, cm’™

1 pav. IMHA monosluoksnio Ramano spektras (a) be
nanodaleliy ant lygaus aukso pavirSiaus ir IMHA
monosluoksnio SHINERS spektras (b) su Ag@SiO2
nanodalelémis ant lygaus aukso pavirsiaus.

ReikSminiai zodziai: IMHA, Ag@SiO, nanodalelés,
SHINERS
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SELF-ASSEMBLING MONOLAYER (SAM) AND
A MODEL MEMBRANE (tBLM) FORMATION OBSERVATION ON A GOLD
SURFACE BY ATR-SEIRAS
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Attenuated total reflection surface-enhanced
infrared reflection absorption spectroscopy (ATR-
SEIRAS) is a powerful tool for in-situ analysis of
molecular phenomena at the nanostructured
metal surface. Various processes can be
monitored in the water environment and under
electrode potential control. Even more, method’s
good signal-to-noise ratio provides the possibility
to track the formation process of the self-
assembled monolayers (SAMs).

WC14/BME \»

a second step (Fig. 1B), we conducted the ethanol
to water phase exchange and deposited the tBLM
using multilamellar vesicle solution prepared from
1,2-dioleoyl-sn-glycero-3-phosphocholine (DOPC)
and cholesterol [3].

We demonstrate, that ATR-SEIRAS can provide
complementary and in some cases unique
molecular level information to already widely used
methods. We show that WCI4 based SAM
adsorbs at the nanostructured gold surface in 2-3
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Fig. 1. ATR-SEIRAS experiment’s- schematic representation of SAM (A) and tBLM formation (B) on a gold

surface.

We demonstrate the use of ATR-SEIRAS for
monitoring a two-step preparation process of
tethered bilayer lipid membrane (tBLM). The
tBLMs are living-cell membrane mimicking
constructions that are used for bio-sensing
applications, and as a platform for fundamental
studies of biological membranes. During the first
step (Fig. 1A), anchoring SAM is formed on the
nanostructured gold surface from lipid-like
WCl14 [20-tetradecyloxy-3,6,9,12,15,18,22-
heptaoxahexatricontane-1-thiol] molecules and
small molecular weight -mercaptoethanol (BME)
[1]. Gold surface was prepared by a relatively
simple electroless plating procedure on a silicon
hemisphere with a slight modification to the
commonly described method in literature [2]. On

min., while the DOPC based tBLM is formed in 20
min. At the same time, solvent molecules are
being pushed away from the surface at a similar
rate for both SAM and tBLM structures.
Additionally, we see that phase exchange from
ethanol to water affects C-H stretching energy
confirming an increasingly tighter interaction of
SAM molecules in water environment.
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ELECTROCHEMICAL DEPOSITION AND MODIFICATIONS OF
POLYPYRROLE
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Electrochromism is very important for a wide
range of materials such as screens, thermal
modulators, smart windows and others [1].
Polypyrrole (Ppy) has electrochromic properties
[2] and among conducting polymers has the
most intensively been investigated due to a low
price of pyrrole as a monomer, a relatively low
oxidation potential and simple tuning of formed
film characteristics by doping with selected
ions.

Conducting polymer - polypyrrole, has been
employed for the various electrochemical
applications including electrochromic sensors
[1]. Moreover, Ppy is very common object in
many electrochemical studies because it is easy
synthesizable. Polypyrrole can be obtained by
chemical polymerization, chemical vapor
deposition (CVD), or electrochemical
polymerization [1,3]. Physical properties of
chemically synthesized conductive polymers,
such as particle size and morphology, can be
controlled by optimizing the synthesis
conditions [4].

The advantage of electrochemical polymerization
is a possibility to cover electrodes by films made
of conductive polymers and/or their composites
with high conductivity. Moreover, the
electrochemical polymerization method meets
the requirements of the green chemistry and,
therefore, it is preferable to take care of nature
conservation in scientific work [5].

Other often-used methods for the modification of
optoelectronic  properties of Ppy are a
copolymerization with several types of monomers
and an application of monomers with different
types substituting groups on the pyrrole ring [6].

In this research, conducting polymer - polypyrrole
(Ppy), was electrochemically polymerized on the
indium tin oxide coated glass (glass/ITO)
electrode and modified with different additives.

The purpose of the ITO surface modification
with silane was to improve adhesion of the

hydrophobic Ppy on the hydrophilic ITO. Results
illustrate that the differences in conductivity of
Ppy layers formed on glass/ITOparey and
glass/ITOcems) electrodes are significant.

Phenothiazine derivatives are biologically active
compounds and also can be electrochemically
polymerized. Combining polymers such as Ppy
with phenothiazine derivatives (Methylene blue,
thionine, azure A) is often the key to create
electrochromic coatings with advanced
properties, faster response, and responsive to the
environmental changes [3,6]. Polymers and
phenothiazine derivatives can be used in the
manufacture of electrochemical devices,
sensors, imaging [1,2].
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UNDERSTANDING OF BREATH VOCs PROFILE VARIATIONS
FROM HEALTHY VOLUNTEERS
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Thousands of Volatile Organic Compounds
(VOCs) are emitted from the human body
daily [1]. The sources of those VOCs might
be endogenous or coming from external
contamination. Most of the VOCs found
inside our bodies are influenced by many
parameters (age, time of the day, diet, body
weight, habits, etc.)[2].

One of the main purposes for
studying VOCs emission from humans is the
detection of biomarkers for disease diagnosis
and monitoring [3]. The presence of
unexpected VOCs or even the variations of
some of them could be a characteristic
pattern of a disease. Understanding the
VOCs profile from human emission is quite
complicated due to the many parameters
that can influence this profile.

EXERCISE TIME SINCE EATING

Fig. 1. Parameters that influence human’s VOCs
composition.

Firstly, we developed our own breath
collection system using as an example all the
methods currently available. Collection bag
conditioning, sample volume and sampling
time parameters were studied and optimized.

Breath samples from several
volunteers, working in different locations
were analysed. 2 samples were collected
from each volunteer, first one in the morning,
and the second in the afternoon. Air samples
from the working places were also collected
to check the possible influences on the VOCs
composition.

After breath collection, the sample was
pumped through a thermal desorption (TD)

tube to trap all the VOCs presents in it.
Within 1 hour all samples were analysed using
a TD system couple to a gas chroma-
tography - mass spectrometer. Compound
identification was obtained by library match
(NIST mass spectral library).
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Fig. 2. Volunteer’s collected breath analysis
chromatogram.

All compounds identified from each
participant were listed together with the
intensity of each signal. Results then were
compared for all volunteers and for each
workplace. The questionnaire provided
helped us to get some conclusions about
personal exposures.

We can confirm that breath VOCs
profile is highly influenced by many
parameters, food consumption and external
contamination among them.
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CHLORELLA VULGARIS DUMBLIY IR JU MIKROBIOME
DOMINUOJANCIYU BAKTERIJU TARPUSAVIO SAVEIKA,
AUTOTROFINIO KULTIVAVIMO METU

Kamilé Jonynaité, Artnas Stirké

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Funkciniy medziagy ir elektronikos skyrius
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Susidoméjimas mikrodumbliai ir jy sintetinamais
produktais biotechnologijy, maisto, farmacijos ir
energetikos pramonés sektoriuose nuolatos auga.
Pagrindinés to priezastys: itin greita, nereikalau-
janti dirbamos Zzemés ploty, dumbliy reprodukcija
bei gebéjimas sintetinti maistines medziagas ir
bioaktyvius junginius'. Pavyzdziui, Chlorella
vulgaris mikrodumbliai, JAV maisto ir vaisty
administracijos lbei Europos maisto saugos
tarnybos yra pripazinti saugiais ir naudojami kaip
maisto ar jo sudedamuyjy daliy, vitaminy, mikroele-
menty $altinis?. Tadiau, vykdant komercinj
mikrodumbliy ir jy sintetinamy produkty realiza-
vima vis dar susiduriama su isstkiais. Daznu atveju,
uzauginta mikrodumbliy biomasés koncentracija
yra per maza jog procesas tapty ekonomiskai
atsiperkantis. Prie kultivavimo proceso
efektyvumo mazéjimo prisideda didelés vandens
istekliy ir mitybiniy komponenty sanaudoss.

Siekiant patenkinti mikrodumbliy ir jy
sintetinamy junginiy poreikj bei prieinamuma,
vykdomas kultivavimo proceso optimizavimas.
Vienas iS bldy, efektyviai sumazinti proceso
kastus ir skatinti mikrodumbliy augima - teigiamu
poveikiu pasizyminciy mikroorganizmus
naudojimas. Zinoma, jog tarprdsine tarpusavio
sgveikoje dalyvaujantys mikroorganizmai sintetina
genus, vitaminus, maistinés medziagas ir kitus
junginius, kurie gali paskatinti mikrodumbliy
reprodukcijg net keleta karty?.

Siame darbe buvo pirma karta tyrinéta
mikrodumbliy Chlorella vulgaris ir Delftia sp.
bakterijy tarpusavio saveika. Sis bakterijy
kamienas buvo isgrynintas iS C. vulgaris mikrobio-
mo. Bakterijy identitetas nustatytas filogenetinés
(16S RNR geno sekvenavimas ir jo palyginimas
NCBI Nucleotide BLAST duomeny bazéje) ir
MALDI-TOF analizés metu.

Siekiant nustatyti mikroorganizmy tarprasinés
tarpusavio sgveikos pobudj, buvo fiksuojami
tiesioginiai ir netiesioginiai dumbliy biomasés
kitimai, kultivuojant C. vulgaris kartu su bakterijo-
mis. Lyginant gautus rezultatus pastebétas
tendencingas dumbliy biomasés prieaugis
méginiuose papildytuose bakterijomis. Pavyzdziui,
stacionarioje augimo fazéje, iSskirta chlorofilo a
koncentracija vidutiniSkai buvo didesné 26 %,
méginyje papildytame didziausiu bakterijy

inokuliantu, nei kontroliniame. Pastaruosius
rezultatus patvirtina sausos dumbliy biomasés
matavimai (zr. 1 pav.). Taigi, apibendrinant tyrimo
rezultatus, buvo priimta idvada jog Delftia sp.
bakterijos pasizymi teigiamu, C. vulgaris augima
skatinanciu poveikiu.
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1 pav. (A) ISskirto chlorofilo a koncentracijos ir (B)
nustatytos sausos C. vulgaris biomasés pokytis,
kultivuojant mikrodumblius su skirtingomis Delftia sp.
bakterijy koncentracijomis.
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HYBRID TAMM-SURFACE PLASMON POLARITON MODE FOR HIGHLY
SENSITIVE DETECTION OF PROTEIN INTERACTIONS
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Surface electromagnetic waves are a common tool
for detection of biomolecules, one of which is the
widely used optical biosensor based on surface
plasmon resonance (SPR). This type of
electromagnetic excitation allows a label free,
highly sensitive real time monitoring of interaction
between various biomolecules at solid/liquid
interface [1]. The broad width of SPR excitation
limits the detection sensitivity of such sensor due
to the absorption and scattering losses in the
metal. Reduction of losses can be achieved by
employing the Tamm plasmon polariton (TPP). It
is a surface electromagnetic wave generated at
the interface of Bragg reflector (1D photonic
crystal (PC)) and a thin metal layer. But because
TPP is generated at the PC/metal interface, the
sensing properties are poor compared with SPR.
Thus in order to have a sensitive detector and
reduce losses of the SPR a modified plasmonic
system can be used, such as hybrid Tamm-surface
plasmon polaritons (TPP-SPP) [2]. These type of
hybrid excitations are generated in PC/metal
structures that are attached to prism or grating
coupler. The loss reduction in hybrid plasmonic
mode was achieved due to the strong coupling
regime between TPP and SPP excitations [3].

In this research two plasmon based sensors were
used to investigate interaction of proteins: SPR
and a hybrid Tamm-surface plasmon polaritons
mode (Fig.1). The structure, used for the
excitation of such hybrid TPP-SPP mode,
consisted of 1D photonic crystal and thin (<40 nm)
layer of gold. The PC consisted of 6 alternating

(2)

‘ Au
SRl =
SPP

Fig. 1. Optical scheme of SPR (1) and hybrid TPP-
SPP (2) plasmonic sensors in TIR geometry.

TiO2 (~=60 nm) and SiO2 (~110 nm) bilayers. The
structure described above was measured using
total internal reflection ellipsometry (TIRE) and for
the hybrid TPP-SPP mode a non-optimized and
optimized configurations were used. The proteins
used in this research were GCSF receptor and
bovine serum albumin (BSA).

The sensitivity of SPR and TPP-SPP sensors for
ellipsometric parameters ¥ and A were evaluated.
The measurements conducted using GCSF-R in
SPR sensor showed sensitivity of 0.66°/nm and
12.4°/nm for ¢ and 4, respectively. As for the
hybrid non-optimized system the sensitivity for
the SPP component was higher for ¥ parameter
and lower for A. In order to increase the sensitivity
of the hybrid TPP-SPP sensor the system was
optimized (Fig. 2). And as a result the sensitivity
parameter 5A/8A for the hybrid SPP component in
the optimized hybrid TPP-SPP system was 6.4
times larger than the single SPR.
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Fig. 2. Comparison of the plasmonic single SPR (1)
and hybrid TPP-SPP (2) excitations spectra.
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RAUDONAI FLUORESCUOJANCIY BODIPY KLAMPOS JUTIKLIY
FOTOFIZIKINES SAVYBES
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Klampos vaizdinimas mikroskopiniuose
dariniuose gali suteikti naudingos informacijos
apie difuzijos veikiamus procesus biosistemose.
Klampos pokytis gali indikuoti aterosklerozés,
diabeto ir Alzheimerio ligos vystymasi. [1] Ypac
patogus metodas klampos vaizdinimui yra
klampai jautriy fluorofory, dar vadinamy
,molekuliniais rotoriais”, panaudojimas. Vienas
iS perspektyviausiy, mikroklampai tirti naudo-
jamy molekuliniy rotoriy priklauso boro
dipirometeno (BODIPY) grupés fluoroforams,
kurie suzadinti fluorescuoja zalia spalva (1 pav.
A, C). Modifikavus BODIPY molekulinj rotoriy
jmanoma sukurti raudonojoje fluorescencijos
spektro srityje liuminescuojancius fluorofus.
Puikiai zinoma, kad raudonieji ir infraraudonieji
bangy ilgiai yra tinkamesni biologiniams
tyrimams, nes ilgesnés bangos gali bdaGti
panaudojamos storesniuose biologiniuose
bandiniuose, kur susiduriama su Sviesos
iSsklaidymo problema. [2] Modifikuoti BODIPY
jutikliai pasizymi didesne konjuguota sistema,
didesniu Stokso poslinkiu bei galéty bati geriau
pritaikomi biologiniy tyrimy terpése. [3, 4].

Siame darbe tiriamos dvi molekuliniy rotoriy
grupés (1 pav. B): su 2- ir 6- BODIPY pozicijoje

A B
C1oH21

BP-PH

prijungtais fenilo (BP-PH) arba tiofeno (BP-TF-
2M) pakaitais. Siy pakaity prijungimas padidina
molekulés konjugacija ir pastumia fluorescencijos
spektrg | raudong puse (1 pav. C), o tai labai
svarbu biologiniams eksperimentams.

Tyrima sudaro sugerties ir fluorescencijos
spektry analizé, taip pat fluorescencijos

gyvavimo trukmiy palyginimas. |vertintas
molekuliy jautrumas klampos, tirpiklio
poliSkumo ir temperatlros pokyciams.

Spektroskopiniai tyrimai parodé, kad prie

BODIPY 2- ir 6- pozicijose prijungus pakaitus

matomas raudonas fluorescencijos spektrinis

poslinkis abiems molekuliy grupéms. Taciau

prijungiant fenilo grupe sumazéja jautrumas

klampai, o esant tiofenams - iSauga jautrumas

terpés polisSkumui.
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1 pav. Molekuliniy rotoriy struktlros: populiariausio jutiklio BODIPY-C10 (A) ir Siame darbe tiriamy jutikliy (B).
Fluorescencijos spektrai: placiai naudojamo BODIPY-C10 (BP-CioH21), BODIPY paremty molekuliniy rotoriy su

fenilo pakaitu (BP-PH) ir tiofeno pakaitu (BP-TF-2M) (C).
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SAVAIMINIS DRUKSIU EZERO VALYMOSI NUO ANTROPOGENINES
14C TARSOS TYRIMAS

Laurynas Butkus, Laurynas Bucinskas, Laurynas Juodis, Vidmantas Remeikis

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Branduoliniy tyrimy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: algirdas.pabedinskas@ftmc.It

Neutronai sugeneruoti branduoliniame
reaktoriuje, ne tik palaiko branduolinio
dalijimosi reakcijg, bet ir aktyvuoja jvairias
medziagas esancias reaktoriaus struktdroje.
Viena i$ tokiy medziagy yra radioanglis, kuri
kaupiasi reaktoriaus konstrukcijos
komponentuose, ausinimo skystyje ir valymo
sistemose. | aplinka dazniausiai patenka dujy
ar skyscio pavidalu, kaip nuotékis [1]. Ignalinos
AE buvo eksploatuojami du RBMK-1500 tipo
reaktoriai: 1 blokas - 1983 - 2004 metais, 2
blokas - 1987 - 2009 metais. Antropogeniné
tarsa radioanglimi iS Ignalinos AE kaupési
vietinéje biosferoje déka fotosintezés
procesy, kuriy metu augalai fiksuodami CO;
molekules ir gamindami cukry, uzfiksuoja ir
radioaktyvy anglies atoma turinc¢ia "“CO»
molekule. Ignalinos AE projekte nebuvo
jtraukti aeracinés ausinimo sistema bokstai,
todél pagrindinis perteklinés Silumos
atidavimo rezervuaras buvo naudojamas
DraksSiy ezeras. EZzeras buvo naudojamas kaip
antrasis ausinimo kontdras, todél tarsa
radioanglimi aptinkama ne tik sausumos
biosferoje, bet ir ezero biosferoje.

IS ezero dugno nuosédy iSgautos organinés
frakcijos, buvo atliekami radioanglies
koncentracijy matavimai, kurie leido nustatyti
“C pokytj ezero ekosistemoje per Vvisa
branduolinés jégainés eksploatavimo perioda
[2]. 2019 metais giliausioje Draksiy ezero
vietoje buvo paimta dugno nuosédy kolonélé.
Tam naudojamas buvo Kajak sunkio jégos
dugno nuosédy graztas, kuris smigdamas |j
dugna, iSpjauna taisyklingo apskritimo formos
dugno nuosédy stulpelj, kurio diametras 5 cm.
Sis stulpelis padalijamas j 1 cm storio
sluoksnius ™C koncentracijos matavimams.
Taikant rGgstis-Sarmas-ragstis ekstrakcijos
metodg buvo iSskirtos dvi organikos frakcijos,
kurios véliau buvo grafitizuojamos iSgaunant
grafitu padengtg metalo bandinj, tinkama
greitintuvo masiy spektrometrijos tyrimams
Vilniaus Radioanglies datavimo laboratorijoje.

Vienoje i$ isskirty frakcijy, humino rigstyje,
ties 2000 metais buvo pastebétas Zymus “C
koncentracijos padidéjimas, kuris sieké net 60
pMC. Tuo tarpu humino frakcijoje, ™C
padidéjimas buvo mazesnis ir sieké 5 pMC.
Nuo 2000 mety “C aktyvumo rodikliai ezero
dugno nuosédose stabiliai mazéjo, tai leido
apskaiciuoti Draksiy ezZero savaiminio
iSsivalymo laiko periodg, kuris yra mazdaug
1,49 metuy.

“C koncentracijy matavimai ezero dugno
nuosédose parodé zenkly Ignalinos AE
poveikj DriksSiy ezero ekosistemai. 2000
metai yra vieni i$ svarbiausiy, nes tuo metu jau
buvo atliekami branduolinés jégainés
reaktoriy aptarnavimo darbai, kuriy metu j
aplinka galéjo patekti ™C, kuris buvo
pasisavintas vietinés biosferos tiek sausumoje
tiek ezero vandenyje.
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99mTc RADIONUKLIDINIO GRYNUMO NUSTATYMO METODUY
PALYGINIMAS
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Radiofarmaciniai junginiai - vaistiniai preparatai,
kuriy sudétyje yra radionuklidy ir farmaciniy
junginiy, pasizyminciy tam tikromis biochemi-
némis savybémis, skirty diagnostikai ar terapijai.
Radiofarmaciniy junginiy kokybés kontrolé
atliekama vadovaujantis Lietuvos higienos
norma HN 77:2002 ,,Radiaciné sauga branduoli-
néje medicinoje* [1]. Dazniausiai 2°™Tc
gaunamas naudojant branduolinius reaktorius
apdvitinant neutrony srautu °®Mo taikinj ir
véliau gaunat °°Mo/?°™Tc generatoriy. Darbo
tikslas buvo jvertinti 2°™Tc radionuklidinj
grynuma skirtingais metodais.

Palyginamuyjy matavimy metu buvo panaudoti
du metodai: “Mo Breakthrough“ testas
molibdeno kiekiui nustatyti su Vilniaus
universiteto  ligoninés  Santaros kliniky
aktyvumo matuokliu Veenstra VDC-405 (1
pav.) ir FTMC Jonizuojanciosios spinduliuotés
metrologijos laboratorijos y spektrometrijos
jranga (2 pav.) su germanio detektoriumi
(HPGe). Naudojant pirma metoda 2°Mo
apskaic¢iuojamas pagal formule 1. Eliuato
buteliukas jdedamas j Svino konteinerj (-6 mm
storio sienelémis), kuris sustabdo 140 keV
energijos fotonus ir registruojama tik virs 740
keV energijos fotonai (pagrinde °°Mo), véliau
Sitas santykis palyginamas:

Mo-99 breakthrough = (Mo-99 radioactivity — Mo-99 background) x 2
Te-99m radioactivity — Te-99m background M

Tokiy tyrimy pagrindinis tikslas yra jvertinti
radionuklidinj grynuma ir jsitikinti, kad
vadovaujamasi rekomendacijomis ir reikalavi-
mais [1-3]. Jeigu naudojamas radiofarmacinis
preparatas su padidéjusiu  kiekiu priemaisy,
nukencia radiofarmaciniy preparaty kokybé, tai
turi jtakos tyrimo vaizdams ir padidéja pacienty
ir darbuotojy apsvita jonizuojancigja spindu-
liuote.

1 lentelé. 9°mTc radionuklidinio grynumo

nustatymo rezultatai

y spektrometrija, Breakthrough testas,
9Mo priemaisy % 99Mo priemaisy %
1. 0,00408 0,08
2. 0,00033 0,001
3. 0,00039 0,001
4. 0,00026 0,005
5. 0,00447 0,004

1 pav. Ligiéj adojama jranga
radionuklidiniam grynumui nustatyti.
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Atlikti tyrimai parodé (1 lentelé), kad °°™Tc
radionuklidinis grynumas buvo didesnis negu
99,9%. Pagal tarptautines rekomendacijas
99Mo priemaisy turi bati <0,1% [3].
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Bismide-based material systems are an
attractive candidate to develop GaAs-based
applications for long wavelength
optoelectronics, such as infrared lasers [1],
photodetectors [2], solar cells [3], terahertz
devices [4] etc. In order, to design and optimize
these devices it is essential to know their optical
properties, electronic structure, nature of
defects, the emission channels, and the
efficiency of carrier recombination. In recent
years, luminescent properties of GaAsBi
quantum wells (QW) are extensively studied.
Though, not all questions are clearly answered.

This work presents a temperature- and excitation-
dependent photoluminescence (PL) study of
GaAsBi QWs with different barrier layers grown
by molecular beam epitaxy (MBE) and migration
enhanced epitaxy (MEE).

Temperature-dependent PL measurements
revealed that PL band associated with radiative
transitions in GaAsBi QWs has an inner structure,
which for some samples can be clearly seen at
low-temperatures (1 fig.). Moreover, temperature-

analysed using Varshni expression [5]. A broad PL
peak at room temperature together with S-shape
character of PL peak position variation with
temperature indicated effect of carrier localisation.
As further matter, activation energies derived
from PL measurements provided in-sight into
thermal quenching of luminescence processes.
Finally, the influence of the barrier layer on the
optical emission from electronic states in the
GaAsBi QWs are also presented in this work.
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Fig. 1. Temperature-depenedent photoluminescence spectra of GaAsBi/GaAs:Be multiple
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NETIESINIS MIKROBANGY ATSAKAS GaAs/AlGaAs SUPERGARDELESE
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Terahercinés ir subterahercinés spinduliuotés
savybés bei jos galimi taikymai vaizdinimo,
medziagy diagnostikos bei naujos kartos rysio
sistemose skatina ieskoti naujy sprendimuy,
kuriant kompaktiskus, kambario
temperatiroje veikiancius kietaklnius
elektriskai kaupinamus spinduliuotés saltinius
ir jutiklius. Siuolaikiniai, jau egzistuojantys
sprendimai, tokie kaip kvantiniai kaskadiniai
lazeriai, negali pilnai atitikti visy reikalavimuy,
diegiant juos | praktikoje naudojamas mazy
matmeny sistemas, nes neveikia kambario
temperatiroje, todél reikalinga naujy buduy,

spinduliuotei stiprinti ar generuoti, paieska.

Siame darbe pateikiami parametrinio
stiprinimo siliciu legiruotose GaAs/AlGaAs
puslaidininkinése placios minijuostos
supergardelése eksperimentinio tyrimo
rezultatai. Nors parametriniai generacijos bei
harmoniky ir subharmoniky stiprinimo
procesai supergardelése, kurios yra veikiamos
kintancCio elektrinio ir nuostovaus elektrinio
lauko, yra gerai zinomi ir teoriskai paaiskinti
[1,2], eksperimentinio parametrinio
stiprinimo jrodymo iki Siol nebuvo.

Supergardeliy mezos buvo patalpintos |
bangolaidzius ir parametriskai kaupinamos
8.45 GHz dazniu, esant jvairiai pridétai
jtampai. Dél Esaki ir Tsu netiesiSkumy [3],
susijusiy su elektrony neigiamu diferencialiniu

Atliekant nestipriai legiruotos GaAs/AlGaAs
supergardelés spektrinio atsako matavimus,
mikrobangy ruoze buvo stebima ne tik
harmoniky generacija, bet ir jy trupmeniniai
dazniai (1. pav), kuriuos pavyko susieti su
zadinancio AC elektrinio lauko dazniu pagal:

_ P " D2
NWexe = — Wexe T — Wexc
q1 q:

formule, kur n, p12, ir ai2 yra sveiki skaiciai.

Sio dazniy generacijos efektai siejami su
paaiskinami Esaki-Tsu netiesiSkumu
supergardelése bei teoriskai paaiskinti [4,5].
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A3-B5 family semiconductors, especially Bi
containing GaAs compound provide a
promising concept for near-infrared light
emitting devices: including lasers for optical
fiber communications (1.3 m and 1.55 [{m),
undersea, space, and high-data-rate
applications (780 nm - 830 nm).

Light emitting devices structures were grown
by molecular beam epitaxy (MBE) using
Veeco GENxplor R&D reactor on n-GaAs
substrate. To optimize the structure for
applications as an active area in infrared light
emitting devices, the complex investigation of
influence of structure geometry (QW number,
thickness, QW and barrier material) on light
emitting devices parameters was performed.
Since our previous work revealed that room
temperature photoluminescence (RT-PL) can
be increased by more than 50 times in the
GaAsBi QWs using parabolic graded barriers,
compared to standard rectangular quantum
well (RQW) structures [1], two-design
structures were epitaxially grown and
characterized. Laser diodes were processed
by a UV photolithography. The metal contacts
were coated by e-beam deposition on top and
bottom sides of laser crystal. Full edge
emitting laser structure is depicted in fig 1.

In this work, the comparative study of light
emitting devices containing PQW and RQW
structures was performed to clarify the role of
architecture and to establish the key
parameters. The material system and device
active region concepts was verified and the
report of the latest achievements, such as
enhanced photoluminescence measurements
is presented. Light emitting devices were
characterized by measurements of RT-PL,
current-voltage (I-V) and current-power (I-P)
behaviors. The electroluminescence (EL)
spectra measured in temperature range of 15
°C - 30 °C for laser diode with single PQWand
multi-RQW exhibiting lasing properties in
near infrared region.

The authors gratefully acknow-ledge support
from the Central Project Management Agency
grant 01.2.2-CPVA-K-703-03-0019.
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Fig. 1. Edge emitting laser diode structure grown by MBE
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ALGAN/GAN HETEROSTRUCTURE ON SIC SUBSTRATE
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The AIlGaN/GaN high electron mobility
transistor (HEMT) structures formed on SiC
substrates are widely used for high power and
high frequency applications. Conventionally in
HEMTSs, AIN nucleation layer (NL) in tandem
with thick GaN buffer layer are used to grow
the lll-nitride layers on foreign substrates.
Though, thermal resistance between the AIN
NL and thick GaN buffer together with lower
crystalline quality of buffer layer can restrict
the dissipation of heat to the substrate [1].
This could be mitigated with thin-HEMT
(T-HEMT) heterostructures which were
developed of buffer-free GaN-SiC hybrid
material with enhanced properties of the
thermal dissipation [2]. In this work, we study
electrical performance of the T-HEMT devices
such as Schottky barrier diodes (SBDs) and
T-HEMTs designed for operation from DC up
to radio frequency (RF) range [3].

The DC current-voltage characteristics
of Ni/Au metal stack SBDs were investigated.
In the reverse bias, the breakdown voltages
were measured revealing the maximum lateral
breakdown field of 0.78 MV/cm for 5pum
spacing between contacts. Furthermore,
SBDs demonstrated a 50 dB ON-OFF current
switching ratio at low voltages, which
decreased by 15 dB with the increase of
reverse voltage prior to the breakdown.

DC output and transfer characteristics
were investigated for different design
T-HEMTs. Typical output performance of
T-HEMT with 2x0.2 mm channel width is
shown in Fig. 1 (a). Summarizing, T-HEMTs
exhibited current density and
transconductance values up to 0.5 A/mm and
154 mS/mm, respectively. At high electrical
input power, the T-HEMTs demonstrated a
considerably smaller reduction of drain
current in a deep saturation regime. This was
attributed to efficient heat removal from T-
HEMT devices fabricated of the GaN-SiC
hybrid material. The low frequency noise
characterization of T-HEMTs allowed us to
extract effective trap density [4]. It was found
to be in the range of 10'°-10%° cm-3eV-! for our
HEMTs. The Fig. 1 (b) shows RF

characterization of T-HEMTs. The unity
current gain cut-off frequency (fr) of 1.33 GHz
was obtained, resulting in the figure of merit
frxLe value 6.7 GHz-ym, comparable to
previously reported [5].
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Fig 1. DC and RF performance of T-HEMTs: (a) DC
output characteristics of 2x0.2 mm wide T-HEMT,
(b) RF performance of 2x0.2 mm and 2x0.3 mm
wide T-HEMTs
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TIME-DOMAIN SPECTROSCOPY OF TWO-DIMENSIONAL
PLASMONS IN AlGaN/GaN HETEROSTRUCTURES
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The terahertz (THz) frequency range for many
decades has attracted scientists and engineers
which demonstrated various new applications of
THz technology in security, telecommunication,
medicine and materials science [1]. The many
THz applications require compact, solid-state
devices with the electrical tuning of their
performance which are capable to emit, detect
and modulate THz waves. A promising solution in
this area is associated with resonant excitation of
the plasma oscillations in low-dimensional systems
at the presence of metallic plasmonic elements [2-
3]. Exclusive electrical robustness together with
relatively high electrons mobility makes Ill-nitrides
heterostructures an excellent candidate for
operation in the THz range. In a number of works,
the excitation of a grating-gated two-dimensional
(2D) plasmons and their emission at the resonant
frequencies has been demonstrated by a Fourier
transform infrared spectroscopy only [2-3].
Meanwhile, THz time-domain spectroscopy is a
powerful technique used to investigate the
material properties (complex dielectric constant
and refractive index dispersion) measuring both
signal amplitude (power) and phase spectra in
transmission and reflection geometry [4].

In this work, we studied power and phase
transmission spectra of the grating-gated
AlGaN/GaN heterostructures by using a
commercial TeraVil T-SPEC 800 THz time-domain
spectroscopy system in the frequency range 0.1-4
THz. The samples were fabricated of standard
AlGaN/GaN high electron mobility structures
grown on a 500-um-thick semi-insulating 6H-SiC
substrate by the metalorganic chemical vapour
deposition method. The metal grating was
deposited on the surface of AlGaN/GaN HEMT
heterostructures. The area size and filling factor of
the grating was 2x2 mm and 50%; respectively. The
period of the grating was varied from 600 nm to
1000 nm for different samples. A liquid nitrogen
cryostat with THz windows was used to study the
temperature dependences of the transmission
spectra in the range 90-300 K. The signals
transmitted through the empty cryostat and
through the sample, in nitrogen purged
environment, was used to obtain the complex
transmission coefficient.

The excitation of the 2D plasmons under
the grating was demonstrated in all samples. The

features were perceived as the emergence of
distinctive minimum and inflection point in the
power and phase transmission  spectra,
respectively. The resonant features were observed
in the power and phase transmission spectrum at
frequencies ranging from 1.0 THz to 2.5 THz. More
precisely, at 90 K temperature, the sample with the
grating period of 1000 nm and 600 nm
demonstrated the well-resolved peak at the
frequency of 1.4 THz and 2.2 THz, respectively [5].
Due to resonant THz radiation coupling, the
deviation from a nominal value of transmitted
power and phase was found up to 30 % and 8 deg,
respectively. The spectral position and quality
factor of the resonances were depended on the
grating period and the temperature, respectively.
The decrease in the grating period blue-shifted the
peak position. The resonant frequency of 2D
plasmons was found inversely proportional to the
grating period [5], a similar dependence on the
grating period was demonstrated in Ref. 3. The
quality factor was reduced with the increase of the
temperature. The change was attributed to the
decrease of 2D electrons gas mobility with the
increase of the temperature in consistence with
the previous report [2]. In our report, detail
analysis of the complex transmission coefficient
simulated in the framework of the rigorous
solution of the Maxwell equations [6, 7].
Comparison of theoretical and experimental
results allowed us to link 2D plasma resonances
with the parameters of two-dimensional electron
gas (2DEG) in AlGaN/GaN HEMT structures, such
as 2DEG density, mobility, and effective mass [8].
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OPTINE GRAFENO SLUOKSNIY MODULIACIJA
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Terahercy (THz) fotonika yra viena
aktualiausiy optoelektronikos tyrimo krypciy.
Pastaruoju metu vienas iS svarbiausiy THz
mokslo  tiksly yra sukurti kuo labiau
kompaktiskas THz  spektroskopines bei
vaizdinimo sistemas ir rasti naujus bldus
spinduliuotei valdyti [1,2]. Mazéjant sistemy
matmenims, metalizacija nebéra tinkama, todél
reikalingos alternatyvios optiniems elementams
tinkanc¢ios medziagos. Vienas iS galimy
sprendimy - anglies nanomedziagos, tokios
kaip grafenas.

Grafenas mechaniniu tvirtumu, puikiomis
elektrinémis, optinémis ir Siluminémis
savybémis lenkia visas nanomedziagas. Dél
savo pranasumo jis placiai taikomas daugybéje
sri¢iy, jskaitant terahercy (THz) optika. Taciau
jorastai Si medziaga THz spinduliuotei yra
beveik visiskai skaidri. Siekiant pagaminti optinj
elementg, grafeno pralaidumas turi bdaGti
kontroliuojamas  jj legiruojant optiniu,
elektriniu arba cheminiu badu [3]. Mlsy darbe
pasirinktas optinés moduliacijos bldas.

Siekiant istirti optine grafeno moduliacijg,
buvo pagaminti trys bandiniai. Pirmasis
bandinys -grafeno monosluoksnis ant silicio
padéklo (1GrSi). Manoma, jog pirmasis grafeno
sluoksnis stipriai sgveikauja su kontakte esancia
medziaga, taip prarasdamas dalj savo savybiy.
Dél Sios priezasties buvo tiriamas antrasis
bandinys su dviem grafeno sluoksniais ant Si
padéklo (2GrSi). Treciasis bandinys -
aukstavarzis Si, kuris buvo naudojamas kaip
etalonas bandiniams su grafenu.

Patikrinus tiriamo grafeno kokybe naudojantis
Ramano  spektroskopija, toliau optinés
moduliacijos tyrimams buvo pasitelktos dvi
skirtingos THz sistemos. Optiné grafeno
moduliacija pasiekiama papildomai j bandinj
SvieCiant 666 nm bangos ilgio lazeriu.

Bandiniy optinio pralaidumo spektrai iSmatuoti
THz spektroskopine sistema (1 pav.). Kiekvieno
bandinio spektras matuojamas du kartus: be ir
su optiniu Zadinimu. Pasinaudojus gautomis
pralaidumo vertémis, ties skirtingais dazniais
apskaiciuotas bandiniy optinés moduliacijos
gylis. Ties 0.36 THz dazniu 1GrSi bandiniui

pasiektas 36 %, o 2GrSi 42 % moduliacijos
gylis. Tuo tarpu grynas Si pasizyméjo tik 11 %
moduliacijos gyliu.

Taip pat, bandiniy optinio pralaidumo pokytis
jvertintas naudojantis THz nuostoviosios
veikos vaizdinimo sistema (THz-CW). Naudotas
pastovios  spinduliuotés 0.3 THz  Saltinis.
Eksperimento rezultatai parodé aisky optinio
pralaidumo mazéjima ties kiekvienu pridétu
grafeno sluoksniu bei didesnj moduliacijos gylj
esant dviems grafeno sluoksniams.

Siame darbe pademonstruota optiné grafeno
sluoksniy moduliacija gali bati pritaikoma
manipuliuojant grafeno pagrindu pagaminty
optiniy elementy veikima.
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TERAHERCINES SPINDULIUOTES ZADINIMO SPEKTROSKOPIJA
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Jvairios medziagos zZadinamos ultratrumpais
lazerio impulsais generuoja impulsine
elektromagnetine spinduliuote, kurios daznis
yra teraherciniame (THz) diapazone. Sis
efektas visy pirma buvo pastebétas netiesi-
niuose kristaluose, o véliau ir puslaidininkiy
medziagy pavirSiuose, kur generacija vyksta
dél sparciai kintanciy fotosroviy. Véliau THz
impulsy generacija buvo pademonstruota is
organiniy kristaly, feromagnetiniy ir
feroelektriniy medziagy ir struktdry, bei
perovskitiniy medziagy. Generacijos mecha-
nizmai yra skirtingi jvairiuose pries tai
minétose medziagose.

Puslaidininkinése medziagose THz emisija
vyksta dél dviejy efekty - sugeneruoti
kravininkai yra veikiami pavirSiuje esanciy laukuy,
kurie sukuria sparciai kintancia srove, arba
vadinamas foto-Demberio efektas kai balistiskai
judantys elektronai erdvéje atsiskiria nuo skyliy
o atsirades laukas taip pat kuria sparciai
kintamg srove. Dél Siy efekty puslaidininkis
generuoja THz impulsus.

Kadangi impulsy generacija yra susijusi su
elektrony judéjimu, dél to kei¢iantys jy
savybéms THz spinduliuotés efektyvumas
galéty kisti. Tai leidzia tyrinéti puslaidininkiniy
medziagy juostine struktdra. Sia technika
vadiname THz emisijos spektroskopija (TES)
Naudojantis Sia technika galima nustatyti
keletg juostinés  struktlros parametruy:
draustiniy energijy tarpa, 3Soninio slénio
pozicija (1 pav.) [1,2], bei laidumo juostos
trikio verte heterosandiruose[3].

Pastaruoju metu buvo tyrinéti bismidai. Tai
puslaidininkiai su nedideliu bismuto kiekiu
jvairiuose klasikiniuose puslaidininkiuose kaip
GaAs ar InGaAs. Pastaruoju metu buvo
tyrinéjamos InGaAsBi/InP heterosandtros [4].
Juose nustatyta laidumo juostos trdkio verté
Q=0,38.
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1 pav. TES spektrai :InSb, InAs ir InP nustatytos
Soninio slénio padétys, InGaN laidumo juostos
trakis.

Taip pat pastaruoju metu buvo tyrinétos
pereinamyjy metaly dichalgonidai (TMD) ir
GaSe. TMD medziagose galime nustatyti
tiesioginio tarpo vertes. GaSe yra
heksagoninis kristalas dél to buvo galima
nustatyti ne tik Soninj slénj, bet ir zemiau
esancias valentines juostas dél optiniy
atrankos taisykliy batent Sio tipo kristaluose.

Taigi, TES metodika leidzia tyrinéti
puslaidininkiy juostine struktadra. Sios
metodikos privalumas yra, kad tai bekontaktis
metodas, be to nereikia kurti sudétingy
struktlry Siems matavimams. Trakumas yra
tai jog tikslumas yra ribojamas lazerio impulso
trukmés.
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PLONO LAIDAUS SLUOKSNIO JITAKA FANO REZONANSO AMPLITUDEI
PERPJAUTY REZONANSINIY ZIEDELIY MASYVE TYRIMAS

Andrius Kamarauskas, Gediminas Slekas, Dalius Seliuta, Zilvinas Kancleris

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fiziniy technologijy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: andrius.kamarauskas@ftmc.It

1 pav. Perpjauty veidrodisSkai orientuoty ziedeliy
masyvas su laidziu sluoksniu ant virSaus. Elektrinis
laukas kerta ziedelio tarpelj.

Metapavirsiuose (MP) Fano rezonansg
elektromagnetiniy bangy ruoze pirmasis
pastebéjo Fedotovas ir kt. [1]. Véliau Sie
rezonansai buvo placiai tyrinéti daugelio kity
autoriy. Nors paprastai Fano rezonansas
stebimas MP sudarytuose iS asimetrinés
formos perpjauty zZiedeliy masyvy, jis buvo
pastebétas ir jprastiniy veidrodiskai orientuoty
perpjauty ziedeliy masyve [2]. Siuo atveju
Fano rezonansas atsirado dél trecios
plazmoninés modos sgveikos su gardelés
moda.

E H
=

g
~

2 pav. MetapavirSiaus celés matmenys, G = W= 50
um, A =500 um, Lx=1200 um, Ly = 600 um.

Siame darbe mes tiriame veidrodinés
simetrijos metapavirsiy, pavaizduota 1 pav. MP
pagrindas yra 125 um storio dielektrikas kurio
€ = 2,2. Ziedeliai gaminami i§ vario, kurio storis
9 um. Tyrinéto MP elementarusis narvelis su
matmenimis yra parodytas 2 pav. 2 um storio
laidus sluoksnis, gali bati pagamintas s
laidaus polimero, yra uzdedamas tiesiai ant
rezonatoriy ar ant kitos padéklo pusés.
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3 pav. MP pralaidumo galiai ties Fano rezonansu
priklausomybé nuo laidaus sluoksnio savitojo
laidumo. Fano rezonanso daznis, kai laidi

plokstuma uzdéta iS virSaus yra 222,9 GHz, o kai
uzdéta is kitos padéklo pusés — 224,4 GHz.

Skai¢iavimams naudojome CST
Microwave Studio 2016 programinj paketa ir
C++ kalba parasyta skaiCiavimo programa,
kuri paremta baigtiniy skirtumy laiko skaléje
metodu (angl. finite difference time domain
FDTD).

Apskaiciuotos ties Fano rezonansu MP
pralaidumo koeficiento galiai priklausomybés
nuo savitojo laidaus sluoksnio laidumo yra
parodyto 3 pav, kai laidus sluoksnis yra
uzdétas tiesiai ant rezonatoriy bei kitoje
rezonatoriy padéklo puséje. IS gauty rezultaty
matyti, kad apskaiCiuotasis pralaidumas vis
dar priklauso nuo to iS kurios MP pusés yra
uzdétas laidus sluoksnis, kai savitasis jo
laidumas téra 0,01 S/cm. Pralaidumo
koeficiento sumazéjimas ryskesnis, kai
sluoksnis uzdétas iS rezonatoriy pusés. Kita
vertus dinaminis diapazonas padidinamas
uzdedant laidzig plokSstumga S kitos padéklo
pusés. Pastebétas didelis tiriamo darinio
jautris mazam ir vidutiniam plono sluoksnio
laidumui gali bati pritaikytas kuriant jutiklius
ar THz moduliatorius.
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POKELSO NARVELIY DAZNINIY KONTRASTO
CHARAKTERISTIKY TYRIMAS
INVESTIGATION OF CONTRAST RATIO FREQUENCY RESPONSE
OF POCKELS CELLS

Giedrius Sinkevicius, Algirdas Baskys
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Pokelso narveliai yra naudojami itin greitam
Sviesos moduliavimui lazerinése sistemose. Jie
sudaryti IS netiesinés optinés kristalinés
medziagos, prie kurios Sony pridéti elektrodai.
Auksta jtampa paveikus elektrodus kristale
sukuriamas stiprus elektrinis laukas, kuris daro
jtaka kristalinés medziagos paprastojo ir
nepaprastojo lGzio rodikliams t.y. keicia per
kristalg sklindanc¢ios Sviesos spinduliuotés
poliarizacija.

Pokelso narveliuose naudojamos kristalinés
medziagos pasizymi pjezoelektrinémis
savybémis [1]. Dél Siy savybiy kristala
paveikus elektriniu  lauku susiformuoja
jtempiai kristalo tdryje, kurie daro jtaka
elektriniam optiniam koeficientui. Dél Sio
reiskinio, pagrindinis Pokelso narvelio
parametras - optinis kontrastas tampa
nestabilus [2]. Sis reiskinys néra
pageidaujamas lazerinése sistemose.

Siame darbe sukurtas Pokelso narveliy
dazniniy kontrasto charakteristiky tyrimo
stendas, istirti skersinio tipo Pokelso narveliai
su BBO kristalais, istirti iSilginio tipo Pokelso
narveliai su DKDP kristalais, sukurtas
aukstos jtampos rakto skirto Pokelso narveliy
moduliacijos valdymui prototipas.

Naudojant sukurtg aukstos jtampos raktg
joyvendintas aktyvus virpesiy slopinimas
taikant Pokelso narvelio dazniniy kontrasto
charakteristiky tyrimo rezultatus.

1 pav. DKDP Pokelso narvelio kristalo
pjezoelektriniy virpesiy oscilogramos esant
skirtingiems aukstos jtampos impulso plo¢iams.

Pockels cells are used as ultra-fast light
modulators in laser systems. It consists of a
nonlinear crystal with electrodes attached to
the sides of the material. When high voltage is
supplied to the electrodes electric field is
created inside the crystal which affects the
ordinary and extraordinary refractive indices
of the material. As a consequence,
polarization of the light transmitted through
the crystal is changed.

The crystalline materials used in Pockels cells
have piezoelectric properties [1]. When the
crystal is exposed to an electric field, stress is
formed inside the crystal which affects the
electro-optical coefficient of the crystal. As a
result, optical contrast ratio which is the main
parameter of the Pockels cell becomes
unstable [2]. Such phenomenon is not
desirable in laser systems.

In this work, contrast ratio frequency
response of the BBO and DKDP Pockels cells
were examined, contrast ratio frequency
response stand was developed, transverse
type Pockels cells with BBO crystals and
Longitudinal type Pockels cells with DKDP
crystal were investigated. A high voltage
driver prototype was developed with active
piezoelectric ringing suppression.
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ELEKTRINES YBCO SLUOKSNIU SU CeO, PASLUOKSNIU SAVYBES IR
ELEKTROMAGNETINIS DISKO IS Il RUSIES SUPERLAIDININKO
GREITINIMAS

Vilius Vertelis?, Saulius Balevicius', Markus Schneider?
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Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: vilius.vertelis@ftmc.It

2French-German Research Institute of Saint-Louis
5 rue du Général Cassagnou, FR-68300 Saint-Louis, Prancuzija

Didelio elektrinio laidumo kdny greitinimas
impulsiniu magnetiniu lauku naudojant rités
tipo elektromagnetinése (EM) svaidykles leidzia
iSvengti fizinio salytéio tarp sviedinio ir
vamzdzio. Tai pasalina daug fiziniy ribojimy
sutinkamy kitose EM svaidyklése, tacdiau
DzZiaulio Sildymas, srauto pagavimas ir
mechaninis  atsparumas iSlieka ribojantys
veiksniai naudojant metalinius sviedinius.

Il tipo superlaidininkai pasizymi labai maza
savitgja varza, kai srovés tankis yra mazesnis uz
kritinj, todél naudojant Siuos superlaidininkus
galima iSvengti srauto pagavimo, kas leidzia
zenkliai padidinti elektromagnetinio greitinimo
trukme. Siuos superlaidininkus makroskopiniame
aprasyme galima jsivaizduoti kaip stipriai
netiesinius  laidininkus  kuriy E-j  sarysis
aprasomas laipsniniu désniu (ang. power-law)

Bendru atveju, laipsninio désnio parametrai,
kritinis srovés tankis bei laipsnio rodiklis, yra
nuo magnetinio lauko ir temperatdros
priklausantys dydziai. Norint pakankamai tiksliai
jvertinti  Siuos parametrus reikia uztikrinti
izotermines eksperimento saglygas. Tokias
salygas galima realizuoti, naudojant ns trukmés
staCiakampius  elektrinius impulsus, kuriy
pagalba buvo istirtos plony (440 nm)
YBazCuzO7.x  (YBCO) sluoksniy uzauginty ant
Al2Oz padékly su CeO; pasluoksniu elektrines
savybes, (ziur. 1 pav).

Eksperimentiniai EM greitinimo tyrimai, atlikti
su tdrinio disko formos YBCO superlaidininku
atSaldytu iki 77K temperatdros, buvo
palyginti su teoriniais skai¢iavimais paremtais
netiesine magnetinio lauko difuzija, naudojant
baigtiniy elementy metoda aprasant
superlaidininko savybes E-j laipsniniu désniu.
Gautas geras eksperimento ir skaiCiavimy
sutapimas leido juos iSplésti | platesnj salygy
diapazong nei buvo jmanoma eksperimentiskai.

Tyrimo rezultatai atskleidé kritinés srovés
tankio jtaka EM Il tipo superlaidininky
greitinimui. Buvo nustatyta, jog 77 K
temperatiros YBCO diskas yra greitinamas
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1 pav. YBCO sluoksnio uzauginto ant Al203 su CeO2
pasluoksniu voltamperinés charakteristikos skirtin-
gose temperatlrose. Intarpas vaizduoja kritinio
srovés tankio bei laipsninio désnio laipsnio rodiklio
temperatdrine priklausomybe.
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2 pav. Srovés tankio pasiskirstymas Il tipo superlaidi-

ninke greitinamame plokscios rités elektromagnetine
svaidykle po magnetinio impulso.

efektyviau nei Al ar Cu kai magnetinio lauko
iSvestinés yra mazos. Todél padaryta iSvada,
jog sinchroninés bangos rités tipo EM
svaidyklése superlaidininkai gali bati greitinami
efektyviau nei objektai iS normaliy metaluy.
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DEPOSITION OF NANOTHIN LAYERS OF SELECTED ELEMENTS BY
MAGNETRON SPUTTERING AND ALD ON ANODIZED ALUMINUM

Tadas MatijoSius, Laurynas Staisitinas, Giedrius Stalnionis, Svajus Asadauskas

Center for Physical Sciences and Technology, Department of Chemical Engineering and Technology
Saulétekio av. 3, LT-10257 Vilnius, email: tadas.matijosius@ftmc.It

Aluminum (Al) anodizing improves
hardness, corrosion resistance, adhesion and
other properties due to production of porous
anodic coatings. Deposition of metal titanium
(Ti) onto the coatings not only inhibits wear
and friction but also increases cell adhesion
[11. In this study group IVB elements and other
metals were deposited onto anodic coatings
to evaluate suitability of Atomic Layer
Deposition (ALD) and magnetron sputtering
towards formation of nanothin layers.

Alloys 1050 (99.62%) and 6082 (96.72%)
were employed as substrates. Hard
anodization of Al was performed in Type Il
H,SO4/oxalic acid electrolyte for 70 min at
200 A/m? and 15 °C [1]. Phospho-anodization
was carried out in 4% HzPO4 for 150 min at
150 V. Magnetron sputtering was used to
deposit Ti layers [2]. Similar procedures were
employed for sputtering Cr, Cu, Hf, Nb and Zr
to achieve 16 nm and 75 nm thicknesses
respectively, Table 1. Layers of TiO, and HfO;
were formed by ALD at 15 nm thickness [1].

Table 1. Parameters used to deposit the nanothin
layers by magnetron sputtering.
Layer Thickness, Duration, Current, Voltage,

deposited layers might include all possible
oxides and nitrides due to oxidation in a
humid atmosphere.

Table 2. EDS analysis of deposited nanothin layers
of group IVB transition metals on anodized Al.

Deposition Elemental composition, at.%
and layer Hf/

thickness, N o Ti/ Si S
nm Zr

no layer 1050 26.89 69.33 O 0 378
O nm 6082 3213 6340 O 0.41 4.06
Hf (sp.) 1050 3242 6264 090 O 4.04
16 nm 6082 3166 6292 0.96 0.63 384
HfO, (ALD) 1050 32,57 6259 094 O 3.89
15 nm 6082 3210 6337 0.85 nd 368
TiO, (ALD) 1050 3193 6253 141 0.05 4.08
15 nm 6082 31.61 62.17 1.97 0.34 3.91
Ti (sp.) 1050 31.51 6466 035 O 3.47
16 nm 6082 31.09 6439 0.38 0.38 377
Zr (sp.) 1050 30.06 66.00 016 O 378
16 nm 6082 2926 6654 0.17 033 370

Similar trends were observed on
phospho-anodic coatings, which showed
higher content of Ti after ALD, especially on
6082 alloys. Phospho-anodizing produces the
pores over 200 nm ID compared to 5-20 nm
ID in hard anodizing. Therefore, Ti contents

) 1“6m g'n ;gg X21 are much higher in the phospho-anodic
Ti 75 30 200 420 coatings, Table 3.
16 7 156 321 . o
Zr 75 20 154 203 Table 3. EDS analysis of Ti/TiO2 layers before and
16 13 60 265 after anodization in phosphoric acid electrolyte.
Hf 75 40 105 285 Deposition Elemental composition, at.%
cr 75 40 164 302 and layer
Cu 75 50 70 367 thickness, N o) Ti Si P
Nb 75 25 81 314 nm
no layer 1050 3216 66.03 O 0.05 176
o - . 0 nm 6082 32.84 65.69 O 0.62 0.85
Quantitative Energy-dispersive X-Ray Ti (sp.) 1050 3479 6264 044 O 290
Spectroscopy (EDS) was employed for 16 nm 6082 3512 6253 0.45 047 143
elemental analysis using an INCA TiO, (ALD) 1050  30.59 6399 352 O 1.89
15 nm 6082 24.30 63.62 10.77 0.40 0.92

spectrometer (Oxford Instruments, UK).
Nanothin layers of 15 nm thickness,
obtained by ALD, are quite comparable to
layers of 16 nm thickness, obtained by
sputtering (sp.). However, ALD shows a
higher abundance of deposited elements than
sp. especially for Ti/TiO2 layers, Table 2. This
suggests that the penetration of TiO2 by ALD
is deeper than sputtered Ti. EDS analysis
(at.%) of the sputtered layers of 75 nm
thickness on hard anodized 6082 shows 1.89
Ti, 3.25 Zr, 1.79 Cr, 5.96 Cu, and 1.93 Nb. The

Formation of nanothin layers with well
controlled thickness for a series of metals and
their oxides onto anodic coatings might lead
to new opportunities in biomedical, high-tech
and other industrial applications.
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TIESIOGIAI ANT DIELEKTRINIO SLUOKSNIO AUGINAMO
NANOKRISTALINIO GRAFENO SAVYBIU PRIKLAUSOMYBE NUO PECVD
TECHNOLOGINIYU PARAMETRU
Algimantas LuksSa, Saulius Balakauskas, Virginijus Bukauskas, Tomas Daugalas,

Martynas Talaikis, Gediminas Niaura, Artdras Suchodolsvkis, Lukas Jocionis,
Saulius Tuménas, Marius Treideris, Ardnas Setkus
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Grafenas - pirmoji atrasta 2D medzZiaga. Sio
anglies alotorpo tyrimai pradéti dar 1940
metais, taciau, iS esmés, dél teoriniy priezasciy.
Tik po mazdaug 60 mety eksperimentiskai buvo
gautas grafeno monosluoksnis [1]. Tuomet Si
medziaga susilauké didelio susidoméjimo dél
savo nejprasty elektriniy, optiniy ir mechaniniy
savybiuy.

Komercinj grafeno pritaikyma riboja sintezés
technologijos. Moksliniuose tyrimuose, dél
austos sluoksnio kokybés, dazniausiai
naudojamas eksfoliacijos iS grafito metodas.
Taciau taip gaunamy laksty skersmuo yra per
mazas praktiniam pritaikymui. Auginimas ant
katalitiniy padékly, tokiy kaip varis ir nikelis, gali
tikti auginimui ant didelio ploto padékly. Taciau
Si  technologija yra sunkiai suderinama su
prietaisy gamyba, nes auginimo temperatdros
siekia 900-1000°C. Naudojamas mechaninis
sluoksniy perkélimas nuo auginimo padéklo ant
prietaiso. Sis papildomas Zingsnis lemia
papildomus defektus, iSplySimus ir uzterstumg
grafeno sluoksnyije. Neseniai buvo
pademonstruotas PECVD pranasumas tiesiogiai
grafena auginti ant dielektriniy sluoksniy [2].

Taikant PECVD metodikg Siame darbe
nanokrostalinis grafenas susintetintas tiesiogiai
ant dielektrinio sluoksnio (SiO2). Kaip anglies
Saltinis naudotos metano dujos, kuriy disociacija
inicijuojama aukstadaznio elektrinio lauko
sukurtoje plazmoje. UzZauginti sluoksniai
charakterizuoti Ramano spektroskopija. Sandara
buvo analizuota atominiy jégy mikroskopijos
metodais. Eksperimentiskai sluoksniy savybés
charakterizuotos elipsometrijos parametrais ir
optinio atspindziu spektrais.

ISanalizuota sluoksniy sandaros priklausomybé
nuo auginimo temperatdros. IS Ramano spektre
esanciy grafeng charakterizuojanciy smailiy G, D
ir 2D kiekybiskai jvertinti kristality matmenys.
Gauti temperatlry intervalai, kuriuose auga

didziausi kristalitai (~50nm). Rastos ribos kur

augimas nebevyksta. Aprasytos sluoksniy
morfologijos ir padéklo padengimo
priklausomybés nuo auginimo trukmés.

Parodyta, kaip nanokristalinio grafeno sluoksniai
jtakoja atspindj ir kaip atspindzio kitimas
priklauso nuo auginimo parametry.
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1 pav. Sluoksniy uzauginty PECVD metodika
tiesiogiai ant SiO2/Si padéklo Ramano spektrai.
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STATMENUY 2D PLOKSTUMAI DARINIY METALAS-GRAFENAS-METALAS
ELEKTRINIY SAVYBIY TYRIMAI

Tomas Daugalas, Virginijus Bukauskas, Viktorija Nvargeliené, Algimantas Luksa,
Audruzis Mironas, Artnas Setkus

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fizikiniy technologijy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: tomas.daugalas@ftmc.lt

Vertikalioje  sekoje iSdéstyty sluoksniuoty
dariniy, sujungiamy Van der Waals sgveikomis,
prietaisy charakteristikas lemia krGvio pernasos
machanizmai, valdantys kravio judéjima
statmenai  sluoksniams. Siy  mechanizmy
savitumai galimi pritaikyti tikslingam unikaliy
prietaisy kdrimui, nukreiptam | aplinkos fiziniy,
ar cheminiy parametry detekcija.

Vertikaliy dariniy, kurie sudaryti i dvimaciy
(2D) medziagy ir metaliniy kontakty, tyrimams
daznai literatlroje sidlomos kombinuotos
skenuojanc¢io zondo mikroskopijos metodikos,
tokios kaip atominiy jégy mikroskopija (AFM),
jégy spektroskopija, trinties jégy matavimai ir
kitos [1], kurios leidzia nusakyti tam tikras
dariniy ypatybes ar priklausomybes nuo
aplinkos parametry. Taciau tokiy tyrimy kol kas
nepakanka tam, kad baty detaliai paaiskinti
krivio pernasos ypatumai. Siame darbe
atominiy jégy spektroskopija kombinuojama su
iSorinés jtampos poveikiu ir taip tiriami dariniai
i perkelto CVD grafeno (Gr) sluoksnio ant
litografiskai suformuoty metaliniy kontakty.
Analizuojamos mechaninés ir elektrinés savybés
kambario aplinkos sglygomis.

Dariniuose buvo iSmatuotos jégos
spektroskopijos kreivés. Matavimy metu tarp
zondo ir bandinio buvo pridedama tikslingai
parenkamos vertés ir poliSkumo iSoriné jtampa.

F

l

" |
Zondas (Pt) —
Gr —» iu-[gwA

1 pav. Eksperimenty principiné schema.

IS pirminiy eksperimentiniy duomeny
pastebétos struktlrai bldingos nuostovios
sroviy smailés, kurias iSanalizavus ir, remiantis
literatlroje aprasomais darbais, bei modeliniais
skaiCiavimais, buvo pasitlytas modelis, kuriame
grafenas, kaip kvantiné duobé, turi apibréztus
energetinius lygmenis tinkamus kravio pernasai.

Remiantis Sia prielaida, atlikti papildomi
eksperimentai, kuriais aprasytos sistemos
kravininky pernasos bei deformacijy relaksacijos
trukmeés. Aptartos kvantuoty lygmeny pozicijos
tokiame darinio modelyje.
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2 pav. Jegos kreivés (juoda-priartéjimo, raudona-

atitraukimo) ir srovés kreivés (atitinkamas zymeéjimas),

esant 6,5 mV iSorinei jtampai.
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3 pav. Srovés smailés, ties z 2550 nm (F =~ 900 nN),
pozicijos, prispaudimo jégos ir srovés priklausomybé
nuo matavimy skaiciaus, isreiksto laikinéje t skaléje.
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2D-MoS, SLUOKSNIY SINTEZE IR TAIKYMAS INFRARAUDONOS
SPINDULIUOTES DETEKTAVIMUI

Vladimir Agafonov, Mindaugas Kamarauskas, Saulius Balakauskas, Auolvruéis Mironas,
Marius Treideris, Martynas Talaikis , Evelina Dudutiené, Artnas Setkus

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Fizikiniy technologijy skyrius
Saulétekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el. p.: vladimir.agafonov@ftmc.It

Dvimaciai pereinamuyjy metaly dichalkogenidai -
tai sparciai besivystanti nauja medziagy klasé su
ypatingom savybém, kurios daro Sias medziagas
patrauklias ne tik fundamentinés Siuolaikinés
fizikos tyrimams, bet ir taikymams pradedant
nuo nanoelektronikos iki nanofotonikos.

Molibdeno difulfidas (MoS;) yra vienas
pereinamuyjy metaly dichalkogenidy. Gamtoje
sutinkamas tarinis MoS; kristalas yra netiesiatarpis
puslaidininkis, turintis sluoksniuotg struktdra, kur
sluoksniai tarpsusavyje sgveikauja silpna Van der
Waals’o jéga. MoS; yra zymus dél keic¢iant
sluoksniy skaiciy besikei¢iancio draustinés juostos
tarpo nuo 1.2 eV (netiesiatarpis tadrinis
puslaidininkis) iki 1.9 eV (tiesiatarpis monosluoksnis
puslaidininkis). Monosluoknis MoS, taip pat
pasizymi auksta srovés jjungimo/isjungimo sparta
(~108) bei neblogu judriu (~200cm?/Vs™
kambario temperatlroje. Turint tokias savybes
MoS, turi platy pritaikyma jvairiose srityse,
ypatingai optoelektronikoje.

Siame darbe demonstuojamas kontroliuojamo
sluoknsiy skaic¢iaus dviejy zingsniy MoS; sintezés
bldas. Pirmu zingsniu PVD metodu formuojamas
itin plonas (1-10 nanomentry eilés) metalinio
molibdeno sluoksnis ant pasirinkto padéklo, kur
sekanciu zingsniu nusodintas sluoksnis
sulfatizuojamas atmosferinéje CVD krosnyije.
Siekiant efektyviai valdyti MoS; sluoksniy skaiciy
buvo paruosta kalibraciné diagrama siejanti Mo
garinimo laika ir MoS; sluoksniy skaic¢iy (1 pav.).
Kokybés kontrolé uztikrinama Ramano, optine ir
fotoliuminescencijos spektroskopija (2 pav.).

Pritaikant §j MoS, sintezés metodg, buvo
pagamintas MoS,/p-Si heterosanduros,
fotovoltinio efektu pagrjstas, fototedektorius.
Toks fotodetektorius pasizymi jautrumu 650 -
1200 nm apsvietimui su maksimaliu jautumu 210
VW nepriklausomai nuo bangos ilgio. Kadangi
Sviesos atsakas yra pagristas fotovolniu efektu -
toks fotodetektorius gali veikti be papildomo
maitinimo Saltinio, o tai atveria pritaikymo
autonominése fotoninése sistemose galimybes.
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1 pav. Kalibraciné diagrama siejanti Mo garinimo
laikg ir gaunamy MoS2 sluoksniy skaiciy.

2 slucksniy MoS, (Ak=21.4cm')
2 sluoksniy MoS, (Ak=22.0cm’)

b3 slucksniy MoS, (Ak=22 d4cm’)
4 sluoksniy MoS, (Ak=23 8cm')

Intensyvumas, s.v.

200 300 400 17 1.8 19 2.0 21 2.
k, em’ Fotono energija, eV
2 pav. Skirtingo sluoksnio skai¢iaus MoS2 Ramano (1)
ir fotoliuminescencijos (2) spektrai.
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3 pav. Atviros grandinés jtampos Uoc atsakas j
Sviesg nuo 400 iki 1200 nm su optine galia 470 uW
(Tir 3) ir 2.5 uW (2) suzadinta monochromatoriumi

(1ir 2) ir LED (3).
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IS TIRPALO FORMUOJAMY METALY OKSIDY SLUOKSNIY
OPTINIY SAVYBIY PRIKLAUSOMYBES NUO TECHNOLOGIJOS TYRIMAI IR
PRAKTINIS TAIKYMAS FOTOVOLTINIUOSE ELEMENTUOSE

Matas Rudzikas®®, ArGnas Setkus?®

a.b Fiziniy ir technologijos moksly centras, Sauletekio al. 3, LT-10257 Vilnius, el.p.: matas.rudzikas@ftmc.lt;
b UAB ”"Modernios E-Technologijos” Vismaliuky g. 34, Vilnius LT-10243.

Fotovoltikos rinka yra sparciai auganti atsinauji-
nancios energetikos sritis. TacCiau ji vis dar néra
pakankamai lanksti, nes juody ir mélyny moduly
pasilla yra didziausia, o kaina uz W gana ZzZenkliai
skiriasi nuo Kkity spalviniy sprendimy, o tai yra ne
visada patrauklu architektams, bei patiems
vartotojams [1].

Siame darbe i§vystytas paprastas ir efektyvus
metodas saulés elementy spalvai keisti, pagrjstas
metalo oksido sluoksniy derinimu su komercinio

mono/multikristalinio saulés elemento anti-
atspindinCia hidrogenizuoto silicio nitrido (SiNx:H)
danga.

Misy tyrime indzio alavo oksido (ITO) sluoksniai
formuojami radijo bangy daznio magnetroninio
dulkinimo metodika Ar atmosferoje kambario
temperatldroje [2]. Kei¢iant dangos storj dél
interferencijos daugiasluoksnéje struktlroje kinta
atspindzio spektro maksimumo padétis bei spektro
forma, dél ko keiciasi saulés elemento spalva (1. Pav.).
Efektas aprasSytas teoriniame modelyje, pagal kurj
atliktas skaitmeninis modeliavimas, naudojant ,PV
lighthouse” jrankj ir gauti skaiCiavimy rezultatai
palyginti su eksperimentu.

1 pav. Multikristaliniai saulés elementai su papildoma
ITO danga ant virSaus (nuo 20 iki 260nm.).

Tyrimo metu buvo surinktas spalvotas modulis, taip
jrodant metodo veiksminguma ir praktinj
pritaikomumga. Eksperimentais jrodyta, jog modulio
nasumas yra tik 1.5% mazesnis uz standartinj modulj.
Tolesniuose tyrimuose siekiama panaudoti
pigesnes, bei industriniu pozilriu patrauklesnes
metodikas tokias, kaip jmerkimas [3] bei purskimo
pirolizé [4]. |merkimo metodika formuojamiems TiO2
sluoksniams ant stiklo padéklo buvo ruosiami tirpalai sol-
gel metodu pagal Miguel et al. [5]. Dengimo salygos:
kambario temperatira, 100mm/min vertikalus pastovus
traukimo greitis, tirpiklio iSgarinimas 60°C temperaturoje
krosneléje 20min. Paruosti bandiniai atkaitinti nuo 100 iki
450¢C. Detaliai tirtas rySys tarp technologijos salygy ir
TiO2 optiniy savybiy. Analizuoti galimi mechanizmai.
Sluoksniy dispersija skaiCiuota pagal Tauc-Lorentz
modelj (2.pav.). Pasiskirstyme gaunamos mazesnés lizio

rodiklio vertés, kai bandiniai neatkaitinti, o didesnés -
auksStesnése temperatlrose atkaitintiems. Tokia
tendencija sietina su sluoksnio tankéjimu. TiO2
sluoksniams elipsometrijos bldu nustatytas jy storis
svyruoja nuo 53 iki 82nm.

33 1.5

1

30
s n Reference
k

a1 n A6

15 X
200 400 600 800 1000
nm

2 pav. Elipsometrijos matavimai TiO2 bandiniams
(realioji lGzio rodiklio komponenté pavaizduota istisine
linija, menama - punktyrine).

Bandiniams atlikti XPS matavimai su AXIS SUPRA
automatizuotu spektrometru pries matavimus
sluoksnius ésdinant Ar jonais. Nustatyta, jog gautuose
sluoksniuoe gaunamas nestechiometrinis TiO2, kadangi
Ti ir O santykis yra 2.55 - neatkaitintam ir 2.38 - 450 °C
atkaitintam bandiniui. Taip pat nustatyta didéjanti Na
koncentracija, didéjant atkaitinimo temperatdrai, kuri
sietina su Na* jony migracija.
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3 pav. Atkaitinto 450 °C ir neatkaitinto bandinio XPS
spektrai.

Binding Energy / eV/

Atliktuose XRD matavimuose kristaliniy smailiy
nematyti. Literatlroje, formuojant TiO> dangas i$
tirpalo pastebéta, jog TiO2 kristalizacija gali bati
nuslopinta Na* jony [6], ka galimai stebime ir mdsy
bandiniuose.
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FROM FEMTO TO MICROSECONDS - DYANMIC PHOTOPHYSICS OF
NONFULLERENE ORGANIC SOLAR CELLS
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Organic photovoltaics (OPV) has been steadily
progressing as one of the alternative solar
energy-harvesting technology, ever since their
first appearance over three decades ago [1].
Favorable properties such as lightness, flexibility,
transparency and low-cost encouraged the
research in materials design, device engineering
and photophysical processes study. Even though
one of the main photovoltaic parameter, solar-to-
electrical power conversion efficiency (PCE), has
remarkably increased since OPV appearance,
now exceeding 16% for single-junction OPV
devices, yet it falls behind state-of-the-art silicon
or perovskite photovoltaic technology [2]. In
recent years, the inventive substitution of well-
established fullerene type acceptors by small
low-bandgap molecules has led to a significant
PCE increase. Such gain was enabled by
numerous advantages of non-fullerene (NF)
molecules over fullerene-based acceptors,
including a broader absorption spectrum,
which leads to higher short-circuit current and
tunability of energy levels, enabling the open-
circuit voltage gain. The superior photovoltaic
performance of NF based OSCs is also believed
to originate from the favourable morphology
and charge dynamic properties in blends;
however, the understanding of the latter is still
very obscure and requires more in-depth
investigation.

In this work [3], we use several time-
resolved electro-optical measurement
techniques covering an exceptionally wide time
span (from sub-ps up to }s) to study the whole
life cycle of photogenerated charge carriers,
starting with their generation and finishing with
extraction. We intently inquire into carrier
mobility kinetics and disentangle geminate and
nongeminate recombination processes in
various bulk heterojunction systems. We
comparatively investigated OPV systems
comprising the well established PBDB-T donor
molecule blended with either novel NF
acceptor Y1 or archetypal PC71BM acceptor.
Additionally, were investigated, BHJ systems
based on benchmark NF acceptor ITIC with
PBDB-T-2ClI and PDCBT-2F donor materials

specifically chosen to have small HOMO level
offsets.
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Fig. 1. @) Mobility kinetics of indicated OPV devices,
obtained by optical electric-field probing (OEFP),
transient photocurrent (TPC), time-delayed collection
field (TDCF) measurement techniques. The black dot
indicates PBDB-T:Y1 mobility value obtained by
surface-charge limited current technique. b)
Bimolecular recombination rate and power conversion
efficiency values for indicated devices.ig. 1. Figures can
be in colour or in black and white.
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SUPPRESSION OF ELECTRON TRAPPING IN MAPDI;
PEROVSKITE BY Sr?* DOPING

Rokas Gegevicius, Rokas Jasiunas, Marius Franckevicius,
Vidmantas Gulbinas

Center for Physical Sciences and Technology, Department of Molecular Compound Physics
Saulétekio av. 3, LT-10257 Vilnius, email: rokas.gegevicius@ftmc.It

Power Conversion Efficiency of hybrid-
perovskite solar cells is currently exceeding 25%
M and it is one step away from its theoretical
limit. It has been shown that it is possible to
achieve a quasi-Fermi-level splitting in MAPbIz
films corresponding to an open-circuit voltage
(Voc) of 1.28 V of solar cellst? However, in full
device configuration, additional nonradiative
recombination channels appear at interfaces
between the perovskite and transport layers.
Common action of all recombination processes
at interfaces and in bulk limit the quasi-Fermi-
level splitting, Voc, and power conversion
efficiency (PCE). Thus, it is crucial to
understand and learn to control the nonradia-
tive recombination for the optimization of the
device performance.

Sr=0.4%

o

Fig. 1. Schematic representation of carrier trapping,
extraction, and recombination dependence at a) 0%,
b) 0.4%, Sr2* concentration.

Herein, we demonstrate performance enhan-
cement of a solution-processed MAPDIz
perovskite solar cell achieved by adding a very
small amount of Sr?* doping agent. We show
that even 0.2% of Sr?* added to the perovskite
precursor increases the open circuit voltage by
80 mV and enhances the PCE from 16.8 % to
17.8 %.

Study of charge carrier dynamics in perovskite
films with and without Sr?* additives by
applying three different experimental
techniques: time resolved photoluminescence
(PL), transient photocurrent (TPC), and time-
delayed collection field (TDCF) revealed that
Sr?* additives reduce the nonradiative carrier
recombination and cause an improvement of
Voc by reducing the electron trapping rate.
However, at 1% and higher concentration, Sr*
ions segregate, most likely at grain boundaries,
and creates a different kind of carrier traps. It
leads to the rapid trapping of a fraction of
charge carriers and their very slow subsequent
recombination. In contrast, low concentrations
of Sr?* in MAPbIs are beneficial for solar cell
operation as the reduced trapped electron
density suppresses nonradiative Shockley-
Read-Hall recombination, which positively
impacts Voc of perovskite solar cells.

References

1. NREL Best Research-Cell Efficiencies,
https://www.nrel.gov/pv/assets/pdfs/bestrese
arch-cell-efficiencies.20200803.pdf (accessed:
September 2020).

2. |.L.Braly, D. W. deQuilettes, L. M. Pazos-Outdn,
S. Burke, M. E. Ziffer, D. S. Ginger, H. W. Hillhouse,
Nat. Photonics 2018, 12, 355.



£
| e FIZINIY IR
;. TECHNOLOGIJOS MOKSLY

“g CENTRAS

CIRPUOTI VEIDRODZIAI SU PORETU ISORINIU SLUOKSNIU GRUPINIO
VELINIMO DISPERSIJOS OSCILIACIJOMS SUMAZINTI

Simas Melnikas, Lukas Ramalis, Simonas Kicas, Tomas Tolenis

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Lazeriniy technologijy skyrius
Savanoriy pr. 231, LT-10257 Vilnius, el. p.: simas.melnikas@ftmc.lt

Cirpuoti veidrodziai (CM) yra vienas i§ dielektriniy
daugiasluoksniy dangy tipy. Sie veidrodZiai
panaudojami  ultratrumpiesiems (femtosekun-
diniams) lazerio impulsams iSplésti arba suspausti.
Yra sukurta keletas skirtingy CM tipy, pvz.: galinés
pusés Cirpuoti veidrodziai (BASIC), suderintos CM
poros ir kiti [1]. Visos Sios cirpuoty veidrodziy
konfiglracijos buvo sukurtos siekiant pasalinti arba
kompensuoti optinio impedanso nederinimo
problema oro ir iSorinio veidrodzio sluoksnio
sandlroje [1]. Optinio impedanso nederinimas
sukelia pagrindinio Cirpuoty veidrodziy parametro
- grupinio vélinimo dispersijos (GDD) - spektrinius
svyravimus ir nulemia blogesnes impulso sptdos
charakteristikas: pasikeitusia impulso forma,
trukme ir kt.

Praktiné cirpuoto veidrodzio spektrinio plocio
riba, kai dar jmmanoma iSvengti GDD svyravimuy, yra
mazdaug pusé optinés oktavos standartinéms
optinése dangose naudojamoms medziagoms [1]
(pvz., AAx=200 nm, kai bangos ilgis A = 800 nm). CM
modifikacijoms, kuriomis galima pasalinti arba
sumazinti §j trdkumg, reikalingas sudétingas
mechaninis derinimas (pvz., BASIC metodas) arba
itin didelis nusodinimo tikslumas (pvz., suderintos
CM poros metodas). Neseniai buvo pasillytas
naujas buadas iSplésti CM spektrinj plotj: iSbandytas
naujo tipo CM, j dangos struktdrg jtraukiant iSorinj
itin Zzemo lazio rodiklio sluoksnj (pvz., n <1,25 is
porétos SiO, medziagos) [2, 3]. Tokiu bldu galima
iSvengti Cirpuoto veidrodzio GDD svyravimy
placiame optiniame spektre. Iki Siol kity moksliniy
grupiy buvo suformuoti 240-340 nm spektrinio
ploCio Cirpuoti veidrodziai su porétu iSoriniu
sluoksniu. Sio tyrimo tikslas buvo suformuoti CM,
kurio GDD spektro plotis siekty 400 nm.

Siame darbe buvo panaudotos dvi plonujy
sluoksniy nusodinimo technologijos. Jona-
pluoscio dulkinimo (IBS) technologija
suformuota 51 sluoksnio (i Nb2Os ir SiOz
medziagy) tankios struktiros danga, o elektrony
pluosto garinimo jrenginyje jdiegta garinimo
kampu (GLAD) technologija suformuotas
porétas iSorinis sluoksnis (1 pav.), sudarytas is
vertikaliy kolony [4]. Padengto Ccirpuoto
veidrodzio bendras storis yra D=x54um, o
paskutinio sluoksnio lGzio rodiklis n~1,23 bangos
ilgio A=800 nm spinduliuotei.
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2 pav. Teorinis ir iSmatuotas GDD spektrai.

Suformuoto elemento GDD matavimai rodo, kad
GDD spektriniai svyravimai nevirsija -35 + 60 fs?
riby A=650-1000 nm spektriniame ruoze (2 pav.).
Taip pat atlikus sluoksniy storiy paklaidy analize
nustatyta, kad GDD osciliacijos labiausiai nulemtos
tankios struktdros sluoksniy storiy paklaidy.
Spektriniy osciliacijy pasiekty suformuotame Cirpuo-
tame veidrodyje su porétu sluoksniu amplitudé bent
du kartus mazesné, nei bdty jmanoma teoriskai
pasiekti nenaudojant poréty sluoksniy.
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NIR superkontinuumo impulsy stiprinimas ir spdda, taikant nenuostoviagjg
priverstine Ramano sklaidg

Paulius Mackonis, Augustinas Petrulénas, Aleksej Rodin, Vytenis Girdauskas

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Kieto kiino lazeriy laboratorija, Savanoriy pr. 231,LT- 02300, el. p.: paulius.mackonis@ftme.lt

Tiisafyro stiprintuvai ir optinis parametrinis
girpuoty impulsy stiprinimas (OPCPA) tapo
iprastu didelio intensyvumo keliy optiniu cikly
impulsy generavimo metodu. Tacéiau IR
spektrinéje srityje, didéjant spinduliuotés bangos
ilgiui, placiajuostis impulsy stiprinimas tampa
sunkiai jvaldomas dél tinkamy netiesiniy
kristaly, turinciy placigq fazinio sinchronizmo
juosta, trakumo. Galima alternatyva —
priverstine Ramano sklaida (SRS),
nereikalaujanti fazinio sinchronizmo salygos.

Nenuostoviajame Ramano sklaidos rezime,
kai impulsy trukmeé yra trumpesné nei Ramano
terpés molekuliy ar fonony vibracinio lygmens
relaksacijos trukmé, Kartu su priverstine
Ramano sklaida pasireiskia ir kiti netiesiniai
reiskiniai. Impulso fazés moduliavimasis, pluosto
fokusavimasis dar labiau nuskurdina kaupinimo
impulsa, o femtosekundinio kaupinimo atveju,
visiskai slopina SRS procesa.

Siame darbe mes pristatome efektyvu dvieju
pakopu NIR superkontinuumo [1] impulsy
stiprinima, taikant priverstine Ramano sklaidg
KGd(WO4): kristale. Kaupinimui panaudojus
Yb:YAG ¢irpuoty impulsy stiprintuvo-spaustuvo
spektriskai ribotus 1.2 ps trukmeés ir 1.6 nm
spektro plo¢io impulsus [2], iStirtas Zenklus
pastiprintos spinduliuotés spektro plitimas

ivairiomis suzadinimo salygomis. Taikant
prizmini kompresoriu, pademonstruota
pastiprinty impulsy spuda [3].

Nustatyti sustiprintu impulsy spektrai

atitinkantys centrinius bangos ilgius 1118 nm ir
1135 nm atitinkamai Fll Nz and £l Nux kristalo
orientacijose (1 pav. — virsuje, a ir b). Stiprinimo
metu, ilmpulsy spektriné juosta i$plito iki 16 nm
(FWHM), kas atitinka 120 fs spektriskai riboto
impulso trukme. Optimaliose kaupinimo salygose,
pirmoje  stiprintuvo  pakopoje, paseiktas
maksimalus 17% and 12% spinduliuotés keitimo
efektyvumas atitinkamai FEll N, and Ell Ny
kristalo orientacijose.

Placiausia sustiprinty impulsuy spektriné
juosta nustatyta, kai kaupinimo ir signalo
poliarizacijos orientuotos ~28° kampu Nn asies
atzvilgiu. Siuo atvéju, placiausia spektriné juosta
(25 nm), atitinka 90 fs spektriskai riboto impulso
trukme. Maksimalus 11% keitimo efektyvumas
sioje konfiguracijoje, esant 2 md kaupinimo
energijai.

Antroje stiprintuvo pakopoje zenklaus spektro

slauréjimo nepastebéta, nors pasiektas net
pasiektas 55% maksimalus keitimo efektyvumas
El Ni kristalo konfiguracijoje.
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1 pav. Pastiprinto signalo spektry gaubtinés ir ju
kitimas priklausomai nuo kaupinimo energijos esant
skirtingoms KGW kristalo orientacijoms (virsuje).
Pastiprinto ir suspausto impulso autokoreliaciné
kreiveé (apacioje).

Galiausiai sustiprinti impulsai buvo suspausti
iki 145 fs trukmeés, ~7,5 karto trumpesnés nei
kaupinimo impulso trukmé (1 pav.— apaéioje).
Taip pat bus aptartos energijos didinimo ir
impulsy spudos iki maziau nei 100 fs galimybés.
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PdCo03:0,Ce0,/C - SINTEZE, CHARAKTERIZAVIMAS IR TAIKYMAS
ETILENGLIKOLIO OKSIDACIJOS REAKCIJAI
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Pramonéje gausiai naudojant iSkastinj kurg
kyla vis didesnés istekliy vartojimo ir ekologinés
problemos. Tai vercia mokslininkus galvoti apie
ateitj ir daugiau démesio skirti alternatyviy
energijos Saltiniy ieskojimui, pvz. kuro elementams.
Tiesioginiai alkoholio kuro elementai yra daug
zadanti alternatyvi cheminés energijos konver-
tavimo | elektros energijg priemoné. Nors jy gali
bati keletas, etilenglikolio (EG) oksidacija paremti
kuro elementai iSsiskiria savo auksta virimo
temperatira, mazesniu toksiSkumu (lyginant su
metanoliu) ir dabartiniu paplitimu pramonéje (EG
naudojamas kaip varikliy ausinimo skystis) [1].
Viena iS pagrindiniy problemy  visuose
tiesioginiuose alkoholio kuro elementuose vyra
vangiai vykstanti reakcija, todél kyla naujy
kataliziniy medziagy poreikis. Pt paremti
katalizatoriai yra gera priemoné reakcijos
pagreitinimui, taciau jy vartojima riboja jy auksta
savikaina ir uzsiterSimas anglies turinciais
reakcijos produktais [2]. Dél Siy priezasciy Siuo
metu yra intensyviai ieSkoma naujy elektro-
katalitiSkai aktyviy medziagy, kurios galéty
sumazinti arba visai pakeisti Pt kiekj katalizatoriuje.

Siame darbe pristatomas PdCo03z04CeQ,/C
katalizatorius bei jo elektrokatalizinés savybés
etilenglikolio oksidacijos reakcijai. Darbui buvo
paruosti trys CeO,/C pagrindai su skirtingu cerio
oksido kiekiu. Coz04 buvo nusodintas ant CeO,/C
pagrindy taikant sintezés mikrobangomis
metoda. Ant gauty Co3z04CeO,/C pagrindy Pd
dalelés nusodintos redukuojant jas natrio boro-
hidridu (NaBH4) i PdCl, tirpalo. Palyginimui
suformuoti Pd/C, PdCeO,/C ir PdCoz04/C
katalizatoriai tuo paciu bldu nusodinant Pd
nanodaleles ant anglies, CeO,/C ir Co0z04/C
pagrindy.

Katalizatoriy sudétis bei pavirsiaus morfologija
buvo charakterizuota persvieCiamos elektroninés
mikroskopijos ir Rentgeno spinduliy difrakcijos
metodais. Elektrocheminiai matavimai buvo atlie-
kami taikant ciklinés voltamperometrijos metoda.

Katalizatoriy elektrokatalitiskai aktyvus
pavirsiaus plotas buvo nustatytas iS cikliniy
voltamperometriniy (CV) kreiviy uzrasyty 0,5 M
NaOH tirpale, esant 50 mV/s skleidimo grei&iui.
Eletrokatalizinio aktyvumo tyrimai etilenglikolio

oksidacijai buvo atliekami 1 M etilenglikolio ir
0,5 M NaOH tirpaluose esant skleidimo greiciui
50 mV/s.

Nustatyta, kad tirty katalizatoriy aktyvumas
etilenglikolio oksidacijos reakcijai, didéja Sia
seka: PdCeQO,/C < PdCo0304Ce0,/C-1 < Pd/C <
PdCo304/C < PdCo0304Ce0,/C-2 <
PdCo0304Ce0,/C-3. Tyrimy rezultatai parodé,
kad PdCo304Ce0,/C-3 katalizatorius, turintis
didziausig CeO, kiekj, pasizyméjo didziausiu
aktyvumu etilenglikolio oksidacijos reakcijai.
Tuo tarpu PdCeO,/C katalizatorius, taip pat
turintis didziausiag CeO, kiekj, ta¢iau neturintis
Co304, pasizyméjo maziausiu aktyvumu etilen-
glikolio oksidacijos reakcijai. Taip pat ir
PdCo:04/C  katalizatorius rodé  geresnes
elektrokatalizines savybes etilenglikolio oksida-
cijos reakcijai lyginat su Pd/C kataliza- toriumi.
Atsizvelgiant | gautus duomenis, galime daryti
iSvada, kad CozO4 zenkliai pagerina Pd/C ir
PdCeO,/C elektrokatalizines savybes etilen-
glikolio oksidacijos reakcijai.

W0 T T T ]
| —— Pd/C ]
80 | — PdC030,4/C ]

——— PdC0304Ce0,/C-1

[ —— PdCo30,4Ce0,/C-2
~N 60 PdC0304Ce0,/C-3 7

§ 40 PdCeO,/C
e L

= 20} 1
0 s :
_20 C 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 ]

-09 -06 -03 00 03 06

E, V vs. Ag/AgCI
1 pav. Stabilizuoty anodiniy kreiviy iSmatuoty ant
tirty katalizatoriy 0,5 M NaOH + 1 M etilenglikolio
tirpale, esant potencialo skleidimo grei¢iui 50 mV/s,
palyginimas.
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VIBRATIONAL STRUCTURE OF THE CARBON DIMER IN
HEXAGONAL BORON NITRIDE: THEORETICAL STUDY
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Layered van der Waals crystals are attracting
increasing attention due to their unigue chemical
and physical properties. The discovery of
guantum emission in hexagonal boron nitride
(hBN) introduces potential applications in
gquantum communication [1].
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Fig. 1. CL emission spectra collected at the bright
spot region and second-order correlation function
acquired after irradiation [1].

Native point defects and impurities have been
extensively studied using quantum chemistry
calculations to determine the potential
candidates of observed quantum emission.
Recently carbon dimer defect (CgCn) was
proposed to give rise to ubigquitous narrow
luminescence band with a zero-phonon line
(ZPL) of 4.09 eV [2]. The purpose of this work is
to calculate the vibrational lineshape of the
carbon dimer defect.

First-principles calculations were performed
using Vienna Ab-initio Simulation Package
(VASP). Geometry optimisation calculations
were performed in the excited and the ground
state. Using novel first-principles methodology,
spectral function S(hw) of electron-phonon
coupling and luminescence intensity functions
have been determined [3].

The calculated Huang-Rhys factor S$=1.69 s
consistent with the experimental estimate of
S=1-2 [4]. The peak of S(hw) occurs at 197 meV
which is in close agreement with experimental
findings of 174-180 meV.

The reported results and the close to experiment
luminescence lineshape allows us to confirm that
carbon dimer is the defect responsible for the
4.09 eV luminescence line in hexagonal boron
nitride.
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Fig. 2. The spectral function of electron-phonon
coupling S(hw) (left vertical axis and black solid line)
and partial Huang-Rhys factors Sk (right vertical axis

and blue bars).
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Fig. 3. a) Experimental cathodoluminescence (CL)
emission spectra, b) calculated normalised
luminescence lineshape.
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LAZERINES ABLIACIJOS EFEKTYVUMAS APDIRBANT METALUS
ULTRATRUMPUYJUY IMPULSY VOROMIS: GREZIMAS IR FREZAVIMAS

Mantas Gaidys, Andrius Zemaitis, Paulius Gedys, Mindaugas Gedvilas

Fiziniy ir technologijos moksly centras, Lazeriniy technologijy skyrius
Savanoriy pr. 231, LT-02300 Vilnius, el. p.: mantas.gaidys@ftmc.It

Dél sparciai besivystanciy technologijy, vis
dazniau atsiranda mikrostruktlry poreikis ant
jvairiy medziagy. Sj poreikj sékmingai pildo
lazerinis mikroapdirbimas, nes tai yra itin tikslus,
greitas ir universalus metodas. Abliacijos
efektyvumas priklauso nuo daugybés
parametry, tokiy kaip: vidutiné galia, impulsy
pasikartojimo daznis, impulsy trukmeé ir k.t.

Tyrime naudojant lazerj impulsy voros ir
bivoros rezimuose buvo ieSkoma optimaliy
lazeriniy parametry norint pasiekti didziausig
abliacijos efektyvuma greziant ir frezuojant
metalus. Eksperimente buvo kei¢iamas
impulsy skaicius voroje ir bivoroje. Impulsy
trukmeé buvo 210 fs, pasikartojimo daznis 100
kHz, o voroje esanciy impulsy pasikartojimo
daznis 64,68 MHz. Bivoros impulsy
pasikartojimo daznis sieke 4,88 GHz. Taip pat,
bandinio pavirSius buvo iSvedamas is pluosto
sgsmaukos padéties, taip keiciant medziaga
pasiekiantj energijos tankj [1-2].

Lazerinio frezavimo varyje metu abliacijos
efektyvumas buvo padidintas 10%, nuo 5,3
um3/ud iki 5,8 um3/pJd, kai trys impulsai sudaré
nanosekundine vora lyginant su jprastu lazerio
veikos rezimu (1 pav.). Sis padidéjimas
iSmatuotas 2 - 3 J/cm? energijos tankiy srityje.
Sioje srityje taip pat gauta ir didZziausia
abliacijos kokybé, apdirbto pavirsiaus
SiurkStumas buvo R, = 0,3 uym. Bivorosrezimas
nebuvo efektyvus vario abliacijai.
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1 pav. Lazerinio frezavimo abliacijos efektyvumo
priklausomybé nuo energijos tankio varyje voros
veikoje esant skirtingiems impulsy skai¢iams
nanosekundinéje voroje.

Abliuojant nertdijantj pliena jprasta pavieniy
impulsy veika buvo pasiektas 6,9 um3/pJd
abliacijos efektyvumas, taciau nei impulsy
voros, nei bivoros veika nepagerino Sio
rezultato (2 pav.). Lazerinio grezimo varyje
metu abliacijos efektyvumas buvo padidintas
16%, nuo 7,6 um3/pd iki 8,8 um3/ud, kai trys
impulsai sudaré nanosekundine vorg (3 pav.).
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2 pav. Lazerinio frezavimo abliacijos efektyvumo
priklausomybé nuo energijos tankio nerldijan-
Ciame pliene voros veikoje esant skirtingiems
impulsy skai¢iams nanosekundinéje voroje.
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3 pav. Lazerinio grezimo abliacijos efektyvumo
priklausomybé nuo energijos tankio varyje voros
veikoje esant skirtingiems impulsy skai¢iams
nanosekundinéje voroje.
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SOURCE APPORTIONMENT OF BLACK CARBON AEROSOL IN
BACKGROUND ENVIRONMENT (PREILA, LITHUANIA)
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Kristina Plauskaité, Steigvilé Bycenkiené
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Black carbon (BC) is a solid form of mostly
strongly light-absorbing component of
aerosol particles at all wavelengths and is
formed by the incomplete combustion of
biomass and fossil fuel. BC influences climate
through multiple mechanisms, i.e. absorbs
both incoming and outgoing radiation of all
wavelengths, which contributes to warming
of the atmosphere and dimming at the
surface; BC deposited on snow and ice
darkens the surface and decreases
reflectivity (albedo), thereby increasing
absorption and accelerating melting, BC also
alters the properties and distribution of
clouds, affecting cloud reflectivity and
lifetime (“indirect effects”), stability (“semi-
direct effect”), and precipitation.
Characterizing atmospheric aerosols at
background areas are important for better
understanding the influence of
anthropogenic emissions on climate forcing
and health effect [1].

Continuous real-time measurements of
optical absorption by aerosol particles were
investigated at Preila for the period from
December 2017 to March 2018. Preila is a
settlement in the Neringa region, on the
Preilos bay. The settlement is part of the
Preila-Pervalka parish centre. Preila is 6 km
north of Nida, which is a large tourist
destination. The village is surrounded by
many hills Preilos, Vecekrugas and Karvaiciai.

In this study, equivalent black carbon (eBC)
mass concentrationwase measured by using a
Magee Scientific Company AethalometerTM,
Model AE31 Spectrum, manufactured by
Aerosol d.o.o., Slovenia. The optical transmit-
ssion of carbonaceous aerosol particles was
measured sequentially at 7 wavelengths

(A= 70, 450, 520, 590, 660, 880 and 950
nm). eBCwas derived at 880 nm. All data was
processed and evaluated. Weingartner
correction was applied for values. The data
points corresponding to invalid, extreme and
missing values (zero or negative values) have
been removed from the dataset.
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Fig. 1. Hourly variations of eBC in Preila during the
study period.

The mean hourly variation of eBC s
displayed in Fig. 1. It is shown that an evening
peak occurring between 17:00 and 21:00.The
increasing eBC during the evening could be
attributed to more wood burning for
residential heating and the homecoming
traffic.
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HYDROTHERMAL SYNTHESIS OF PHOTOELECTROCHEMICALLY
ACTIVE TUNGSTEN OXIDE LAYERS
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Hydrogen production via photoelectro-
chemical (PEC) water splitting is expected to
play an important role in solving the problems
related with global environmental pollution
and energy crisis. The photocatalytic activity
of most single component semiconductor
photocatalysts is still far from satisfactory due
to the fast recombination of the photoinduced
charge carriers, which inhibits the migration of
photoelectrons and holes towards semicon-
ductor/electrolyte interface to participate in
the redox reactions [1]. Therefore, it is crucial
to develop efficient and cost-effective
photoelectrodes for water oxidation/reduction
in PEC applications [2].

Among the numerous reported photoanode
materials including a-Fe2>Oz, BiVO4, WOz, TiO,,
ZnO and AgzPO4, tungsten (VI) oxide is
considered to be one of the most attractive
visible-light-responsive materials for PEC
water splitting due to its narrower band gap
(Eg 2.4-2.8 eV) compared to TiO2 and ZnO,
appropriate valence band (VB) position
(approximately 3.0 V vs. NHE), which provides
a sufficient potential for water, oxidation [2].
Method and conditions of synthesis usually
determine the morphology of photoactive
layers, which is very important for efficient
transport of photogenerated charge carriers.

In this work tungsten oxide coatings were
synthesized using hydrothermal approach.
Coatings were synthesized at 120°C, 140°C,
160°C and 180°C temperatures for 24 h. The
composition of coatings was investigated
using X-ray diffraction technique (Fig. 1.
Surface area and roughness of coatings were
analyzed using 3D optical microscope (Fig. 2).
Photoelectrochemical performance was
investigated in three electrode cell in
0.5 M H,S04 solution under light irradiation.
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INFLUENCE OF EDTA ON TUNGSTEN OXIDE FORMATION
IN SOL-GEL PROCESS
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The scarcity and growing demands for fossil
fuels require to develop efficient and
sustainable methods for fuel production using
renewable energy sources. Photoelectro-
chemical (PEC) water splitting to produce Ha
using semiconductor photoelectrodes and
solar energy is a promising approach to
address these issues. Tungsten (V1) oxide WOz
with a moderate band gap of 2.4-2.8 eV has
been considered as suitable visible light
responsive photoanode for PEC water
splitting. Moreover, WOz is characterized by
moderate hole diffusion length (~150 nm)
compared with a-Fe,Oz (2-4 nm) and better
electron mobility (~12 cm? V' s) compared
to TiO, (~0.3 cm? V' s™) [1].

Properties of tungsten oxide coatings
strongly depend on synthesis conditions and
additives used in the synthesis. A variety of
synthesis techniques such as sol-gel,
microwave, hydrothermal, solvothermal,
chemical precipitation, and flame spray
pyrolysis have been used to prepare WOs3
nanomaterial [2]. Particle size, porosity and
morphology of tungsten oxide can be
controlled with the help of structure directing
agents.

In this work sol-gel approach was applied to
synthesize tungsten oxide coatings using
ethylendiamintetraacetic acid (EDTA) as a
structure directing agent. It was investigated
how different molar ratios of W:EDTA
influence the morphology and
photoelectrochemical response of the films.
Following W:EDTA ratios were investigated:
1:0.5, 1:1, 1:11.67 and 1:2. Morphology of coatings
was analyzed using scanning electron
microscope (SEM). Photoelectrochemical
activity of WOs films was studied by means of
cyclic voltammetry in three electrode cell in
0.5 M H3S04 solution under illumination.

It was found that morphology of coatings
strongly depends on amount of EDTA used in
the synthesis (Fig. 1). Voltammetric investi-
gations (Fig. 2) revealed differences in
photoelectrochemical performance and

electrochemically active surface area of the
coatings.

Fig. 1. Tungsten oxide coatings synthesized with
different molar ratio of W:EDTA a) 1:0.5; b) 1:1; ¢)
11.67; d) 1:2.
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Fig. 2. Cyclic voltammograms of WOz sample
prepared with W:EDTA ratio 1:2; 0.5 M H2SOg4,
potential scan rate 50 mV/s, intensity of
illumination ~ 100 MW cm=2.
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WILDFIRES IN UKRAINE - IMPACT ON VILNIUS AIR QUALITY
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Rising number of regions worldwide suffer from
extreme weather events with drier and warmer
periods due to proceeding climate change.
Thus, it is expected that the grow in the number
of wildfires and increased air pollution periods
will continue to increase [1]. To the southeast of
Lithuania in eastern Ukrainian region of Luhansk
widely spread wildfires were burning for several
weeks before the smoke event in Vilnius which
we examine in this study.

On the 2" October air quality monitoring stations
recorded increased air pollution with particulate
matter (PM) across Lithuania. In this study we
demonstrate that increased PM and equivalent
black carbon (eBC) mass concentrations in
Vilnius were observed due to air mass long
range transport from locations suffering from
wildfires in eastern Ukraine (Fig. 1).
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Fig. 1. Smoke surface concentration in long-range
mass transport trajectories on 2020 Oct 2nd, Image
retrieved via NRL NAAPS satellite measurements.

During 30th of September - 6th of October 2020
Aethalometer (Magee Scientific Company Aetha-
lometer Model AE31 Spectrum) was deployed at
the measurement site in Vilnius for determining
the equivalent mass concentration of eBC, by
measuring the attenuation of light intensity as
light passes through a filter with sample. The
systematic errors that occur during filter

replacement were removed by introducing the
Weingartner correction [2]. Instrument was
deployed in the building of FTMC main campus
and was operating for both outdoor and indoor
measurements.

From the determined eBC mass concentration
we assess the corresponding indoor and outdoor
air quality burden in Vilnius caused by the fires.
As can be seen in Fig. 2 during the smoke event
days eBC mass concentration increased 2.22
times in outdoor air comparing with non-event
days. Furthermore, the impact of increased eBC
mass concentration was observed on indoor air
quality. Here eBC levels increased 2.20 times.

Thus, it can be concluded that long range transport
of smoke particles from Ukraine caused significant
impact on both outdoor and indoor air quality.
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Fig. 2. Time series of eBC and PMio mass concen-
trations.
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Binary llI-V semiconductors in their pure form
are rarely used in optoelectronic applications.
Much more often ternary alloys are employed.
Alloying two semiconductors enables the tuning
of many of its properties, such as the band gap
and the lattice constant (Fig. 1).
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Fig. 1. Lattice constant versus band gap energy for
nitride alloys (courtesy of Radoslaw Zwierz).

Theoretical analysis of periodic crystals consists
of using density functional theory (DFT) for a
small periodic element, called a supercell.
Random alloys no longer have the periodicity of
bulk crystals, which significantly complicates
their theoretical analysis. So-called special quasi-
random structures (SQRS)' are periodic
arrangements of atoms that for a given supercell
size approximate the truly random structure
most accurately .

In this presentation we discuss the utility of
SQRS in modelling AlGaN alloys that are
important for optoelectronic applications in the
ultraviolet spectral region. First-principles DFT
calculations were performed using Perdew-
Burke-Ernzerhof form of the generalized
gradient approximation (PBE-GGA). With the
help of mecsgs algorithm from the Alloy Theoretic
Automated Toolkit (ATAT)? package, an optimal
AlosGaosN supercell of 16 atoms was calculated
(Fig. 2).

The effective band structure of AlpsGaosN
supercell was calculated using band unfolding
algorithm BandUP* (Fig. 3). It can be seen that
the potentials created by the Al and Ga atoms in
the alloy seem to be very similar.
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Fig. 2. Supercell of AlosGaosN (16 atoms).
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Fig. 3. The effective band structure of AlosGao;sN.

The results seem to indicate that the concept of
band structure can be a valid tool when analysing
aperiodic ternary alloys.
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BLACK SILICON BASED SUBSTRATE FOR SURFACE-ENHANCED
RAMAN SPECTROSCOPY OF LIVING CELLS
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Black silicon (bSi) is an etched silicon surface
containing micro-cone arrays that effectively
suppress reflection from UV to near infrared
radiation while improving light scattering and
absorption. This makes bSi coated with a
nanometer layer of plasmonic metal, i.e. gold,
an attractive substrate material for detecting
biomacromolecules and living cells using
surface enhancement Raman spectroscopy
(SERS). In the present study we perform Raman
measurements of 4-mercaptobensoic acid (4-
MBA) and living rat glioma cells C6 grown on
the bSi/Au substrates, accompanied by
numerical simulation by the finite element
method and analysis of the density functional
theory, and show that at an excitation
wavelength of 785 nm, the SERS enhance-
ment factor (EF) of the bSi / Au substrate
achieves the value of 108 The EF was
calculated using the following equation [11:

Ipsijau /
Npsi/au

I
bulk /Nbulk

where lygijay (Npsijaw) and Iy (Npyx) are
Raman intensities (numbers of irradiated
molecules) of 4-MBA monolayer on the
bSi/Au substrate and bulk 4-MBA on the SiO»
substrate obtained at the same laser power
and time accumulation, respectively. We
demonstrate that such EF due to a
combination of the electromagnetic and
chemical enhancement mechanisms.

EF = @

We also provide experimental determination
of 4-MBA SERS spectra stability on the
bSi/Au substrate over a long period of time
and demonstrate the uniformity and
efficiency of bSi/Au SERS substrate.

These findings make the SERS-active bSi/Au
substrate suitable for detecting trace amounts
of organic molecules with the outstanding
sensitivity and specificity in relation to a small
organic molecule of 4-mercaptobenzoic acid
and living C6 rat glioma cells components
(nucleic acids / proteins / lipids). The bSi/Au
SERS-active substrate could be applied to the

investigation of the living cells’ malignant
transformation basing on the characteristic
protein disulphide Raman bands as a marker.
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Fig. 1. Raman spectra of 4-MBA monolayer on
SiO2/Au smooth substrate (a), of bulk 4-MBA (b), and
SERS spectra of 4-MBA (c) and living rat glioma cell
(d) on the bSi/Au substrate. The excitation wave-
length is 785 nm [2].

Thus, bSi/Au is a highly sensitive and selective,
scalable, and low-cost substrate for the lab-on-
a-chip SERS biosensors that can be integrated
into silicon-based photonics device.
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ULTRASPARTUS TRIDIMENSINIS (3D) ZMOGAUS TINKLAINES
VAIZDINIMAS SU OPTINE KOHERENTINE TOMOGRAFIJA
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Optiné koherentiné tomografija (OKT) vyra
interferometrinis vaizdinimo metodas - placiai
taikomas akies vaizdinimui - kuris gali greitai
uzregistruoti tridimensinius vaizdus isS optiskai
sklaidanciy terpiy, pasitelkiant mazo laikinio
koherentiSkumo Sviesa.

Klasikinése OKT sistemose signalas
registruojamas taskiniu detektoriumi, todél
norint gauti 3D vaizda, bandinj reikia fiziskai
skenuoti tiek x, tiek y kryptimis (laikant, kad
informacijg iSilgai z asies gali bati gaunama
praktiskai iSkart naudojant Furje registracijos
metodg). Pilnojo lauko OKT (angl. FF-OCT)
sistemoje (1 pav.) skenavimas yra nereikalingas
nes signalas yra registruojamas is visy bandinio
tasky tuo paciu metu naudojant ultrasparcia
CMOS kamerg (> 50 000 kadry per sekunde).
Derinamo bangos ilgio lazeris yra naudojamas
uzregistruoti multispektrinius interferencijos
vaizdus iS Zzmogaus tinklainés. Tokiy tridi-
mensiniy vaizdy Furje transformacija
generuoja tikruosius tinklainés vaizdus. Tokiu
bldu tridimensinis tinklainés vaizdas gali bati
uzregistruojamas per maziau negu 10
milisekundziy.

/ |

I c¢o™mos
tube
s ] swept
= source
eye lens
retina

1 pav. Pilnojo lauko optinés koherentinés tomogra-
fijos principiné schema.

OKT greitis yra labai svarbus vaizdinant
zmogaus tinklaine /n vivo, nes akies judesiai
gali iSkraipyti registruojamus vaizdus. Norint
iSvengti koherentiniy triukSmy, tokiy kaip
tarpikseliné saveika, atsiradimo, erdvinis
lazerio koherentiSkumas yra sumazinamas[1].
Kaip matyti 2 pav., aksialinis tinklainés vaizdas
- gautas imant skerspjlvj iS registruoty
tridimensiniy duomeny - parodo jvairius jos
sluoksnius. Tokie vaizdai, pasizymintys auksta
rezoliucija ir gyliu, yra labai naudingi
diagnozuojant jvairias tinklainés patologijas.
Sis metodas taip pat gali bati taikomas ir akies
ragenai vaizdinti [2].

2 pav. Aksialinis (xz) zmogaus tinklainés vaizdas
(pjavis) uzregistruotas su Furje-domeno FF-OCT
sistema. Vaizdas istrauktas is tridimensiniy duomeny
kurie buvo uzregistruoti per <10 ms. ISviso 7
aksialiniai vaizdai buvo suvidurkinti.
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OPTINES GARDELES PANAUDOJANT SUOLIUS TARP SALTU
ATOMU VIDINIU BUSENU
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Bozés ir Einsteino kondensatai bei
iSsigimusios Fermi dujos, yra ypatingos
medziagos fazés gaunamos atSaldzius iki
nanokelvino eilés temperatlry atomy dujas.
Siose mezoskopiniuose dariniuose stebimi
kvantiniai reiskiniai badingi subatominiy dydziy
daleléms, tad pastaruoju metu Saltieji atomai
sulauké didelio mokslinés bendruomenés
susidoméjimo. Itin Salty atomy dujos yra unikali
sistema, jgalinanti emuliuoti daugiadalelinius ir
topologinius efektus kondensuotose
medziagose bei elementariyjy daleliy fizikoje.
Pavyzdziui, interferuojant keliems Sviesos
pluostams, Saltiesiems atomams yra
suklriamos optinés gardelés, kurios yra
pladiai taikomos simuliuojant jvairius
kondensuoty medziagy  daugiadalelinius
efektus. Todél, labai svarbi Salty atomy fizikos
dalis yra naujy metody kvantiniy sistemy
koherentinei kontrolei paieska ir tyrimas.
Siame darbe yra isplé¢iamas $altyjy atomuy
fizikos teoretiniy jrankiy rinkinys tiriant
naujovisky optiniy gardeliy, kurios pasizymi
itin smulkia gardelés potencialo struktira,
formavima itin Salty atomy dujose.

Paprastai optiniai potencialai yra suformuojami
naudojant dipolines gaudykles ir pasitelkiant
Sviesos pluosty Furje skleidinj. Taip kuriamy
potencialy erdviné skyra yra apribota Sviesos
difrakcinés ribos, todél ilgg laikg galimybés,
sukurti itin  smulkiomis struktGromis pasizy-
mincius potencialus, buvo ribotos. Neseniai
buvo pasidlytas bldas sukurti optinius barjerus,
kurie yra siauresni uz formuojancios Sviesos
bangos ilgj naudojant A-schema (lambda
schemg), kai dvi zemiausios energijos atomo
blsenos optiskai sukabinamos su viena
suzadinta bldsena [1-3]. Naudojant §j metoda,
siauri optiniai barjerai yra atomo stipraus
netiesinio atsako | Sviesos pluosto veikimg
rezultatas. A-schemoje formuojama ypatinga
blsena vadinama tamsia, i$ jos yra draudziami
Suoliai j suzadintg lygmen.

Atomui esant suzadintoje blsenoje vyksta
savaiminis spinduliavimas, kuris yra
nepageidaujamas. Todél atomus stengiamasi
iSlaikyti tamsioje blsenoje. A-schema pasizymi

viena tamsia blsena, todél formuojamy
potencialy taikymo galimybés yra ribotas.
Tripodo schema, kai trys Zemiausi atomo
lygmenys yra optiskai sukabinti su vienu
suzadintu lygmeniu (zr. 1 pav.), pasizymi
dvejomis tamsiomis bldsenomis [4]. Papilomas
laisvés laipsnis leidzia formuoti daug
sudétingesnius potencialus, pavyzdziui,
turinCius neabeline daugiamate struktira.

Siame darbe atliekama tripodo schemos
analizé ir nagrinéjamos galimybés sukurti
optines gardeles su itin siauriais barjerais bei
turinCius mazesnj perioda negu formuojantys
Sviesos pluostai naudojant Sig schema. Tiriama
Siy gardeliy juostiné sandara.

Mokslinis tyrimas finansuotas iS Europos
socialinio fondo &Sy (projekto Nr. 09.3.3.-
LMT-K-712-16-0238) pagal dotacijos sutartj su
Lietuvos Mokslo taryba (LMTLT).

1)

1 pav. Tripodo schemos lygmeny diagrama.
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Selektyvus ésdinimas yra svarbus procesas
elektronikos, optikos ir medicinos prietaisy
komponenty gamyboje. Deja, cheminio
ésdinimo procesas yra laiko reikalaujantis
procesas, o tai mazina gamybos nasuma. Yra
zinoma, kad paveikus soda-lime stikla
vainikiniu islydziu, pazeistose vietose
ésdinimo sparta kalio sarme (KOH) padidéja
apie 80 karty [1]. Taip pat pastebéta, jog
paveikus borosilikatinj stiklg fs lazeriu kelis
kartus padidéja HF ragsties ésdinimo sparta
bei ésdintos vietos pavirsiaus lygumas. [2]. Sio
darbo tikslas yra nustatyti ir palyginti kokie
struktdriniai pokyciai atsiranda stiklo
struktlroje esant Sarminiy zemés metaly, boro
ir aliuminio priemaisoms.

Soda-lime stiklas yra sudarytas iS silicio
dioksido (SiO3), natrio karbonato (Na;COz)
bei kalcio oksido (CaO) junginiy. Struktlrinis
tinklas Siame stikle yra sudarytas isS tetraedro
formos silicio ir deguonies, Q grupés, junginiy,
kurie kartu jungiasi per tiltelinius deguonis
(BO) (1 pav.). PriemaiSiniai Sarminiai metalai
arba Sarminiai zemés metalai, Siuo atveju Na ir
Ca, modifikuoja stiklo struktdrinj tinklg,
keisdami jo fizines ir chemines savybes.
Naudojamas aliumosilikatinis stiklas sudarytas
i$ natrio oksido (Na2O), magnio oksido (MgO),
aliuminio oksido (Al>Oz3), silicio dioksido (SiO3)
ir kalcio oksido (CaO). Silikatiniam stikle esant
aliuminio priemaisy, priklausomai nuo jy
koncentracijos galimi du skirtingi procesai.
Esant mazesnei aliuminio priemaisy nei
Sarminiy metaly koncentracijai, aliuminis
atlieka gardelés formuotojo funkcija ir keicCia
silicj gardeléje. Aliuminio tetraedry [AlO4]”
kravis kompensuojamas Sarminio metalo.
Sarminio metalo perteklius naudojamas
netiltelinio deguonies jungciy (NBO) karimui.
Esant aliuminio koncentracijai didesnei nei
Sarminio metalo, aliuminio tetraedro kraviai
nebéra kompensuojami, todél jis pakeicia
gardelés struktlrg j oktaedro formg ir gardele
modifikuoja kaip ir Sarminiai arba Sarminiai

zemés metalai. Naudojamas borosilikatinis
stiklas yra sudarytas is silicio dioksido (SiO»),
boro oksido (B20O3z), natrio oksido (Na20),
magnio oksido (MgO) ir cinko oksido (ZnO).
Borosilikatiniai stikluose boras sudaro daug
skirtingy junginiy ir uzima silicio vieta
formuojant gardele. Boro sudaromi junginiai
yra zinomi ir aprasyti [3].
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1 pav. Q grupés junginiy vizualizacija.

Tyrimo metu stiklo méginiai yra paveikiami 1030
nm lazeriu. Pazeisti méginiai analizuojami
Ramano spektroskopijos metodu.

Ramano spektroskopija Siame tyrime yra
atliekama 532 nm zadinamuoju pluostu.
Analizuojant gautus spektrus galima nustatyti
stiklo struktdry santykio pakitimus. Zinant
lazerio poveikj stiklo struktdrai, galima
parinkti tinkamus lazerio veikos parametrus ir
taip pasiekti efektyviausia selektyvy ésdinima.
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