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CONFERENCE PROGRAMME
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Venue: National Center for Physical Sciences and Technology, Saulétekio Ave. 3,
Vilnius.
Time Speaker Title of the Presentation
10:00-10:50 Registration
11-:00-11:05 Welcoming Speech by Prof. (HP) Dr. Aldona Beganskiené,
' ' Director of the Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and
(A101) : oo . .
Geosciences, Vilnius University
11-:05-11:10 Welcoming Speech by Dr. Karolis Stasys, Head of the Innovation
(AiOl) ' and Technology Division, Centre for Physical Sciences and
Technology
Prof. Habil. Dr. :
11:10-11:30 Gediminas Niaura Eﬁﬁgﬂtcegggrfjﬁ Smectsrggceg;e_
(A101) Institute of Chemical Physics, P by
o . . (SERS)
Vilnius University
11:30-11-50 Dr. Maab Elsheikh Effects of Interconnected Pores
' ' Faculty  of Chemistry and | in Carbonate Apatite Blocks on
(A101) . o i . ;
Geosciences, Vilnius University Bone Regeneration
11:50-12:10 Dr. Dovydas Karoblis . Sol-Gel Synthesis: from Basics
Faculty  of Chemistry and . L
(A101) . o : . to Practical Application
Geosciences, Vilnius University
12:10-12:50 Lunch Break
12:50-13:00 Distribution to Seminars Rooms
13:00-15:40 Presentations in Sections
15:40-16:00 ds for th , d Closi fth ¢
(A101) Awards for the Best Presentations and Closing of the Conference
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Analytical and Environmental Chemistry, Geochemistry

Physical Chemistry

Seminar Room: E143
dr. Inga Gabriunaité, dr. Agné Kizalaité

13:00— | ' o Achraf SYNTHESIS OF SILVER NANOPARTICLES USING BY

13:10 BIOSYTHESIS METHOD IN HYPERICUM PERFORATUM L

13:10— NUOTEKY, UZTERSTY Ni, Zn IR Fe METALAIS,

1300 | Paulina Buginskaite HOMOGENINE KRISTALIZACIJA TAIKANT VERDANCIO
' SLUOKSNIO TECHNOLOGIJA

13:20- | o 1ot Goiaeva THE ANALYSIS OF AIR FILTER MATERIAL SUSTAINABILITY

13:30 ) USING LIFE CYCLE ASSESSMENT MODELING

13:30— VARIO IR CINKO SALINIMO IS PRAMONINIY NUOTEKY

13.40 | Leonora Kirklyte TAIKANT CHEMIN] METALY NUSODINIMA EFEKTYVUMO
' VERTINIMAS

13:40- | o i ixs kulikauskaite | PEVELOPMENT OF A MICROBIAL BIOFUEL CELL USING

13:50 BIOCOMPATIBLE NANOCOMPOSITES

13:50— BISMUTH SULFIDE THIN FILM SYNTHESIS AND

1400 | Alistis Melnikas STRUCTURAL CHARACTERIZATION USING L-CYSTEINE AS
' A NOVEL SULFUR SOURCE

14:00— CONSTRUCTION AND IMPLEMENTATION OF MACHINE

1410 | Gabrielius Mockus LEARNING INTERATOMIC POTENTIALS FOR HsPOs
' SYSTEMS

14:10- | i Mockut KETVIRTINIO  NUOTEKY  VALYMO  EFEKTYVUMO

14:20 I VERTINIMO REALIU LAIKU GALIMYBIU TYRIMAI

NANOSTRUCTURIZATION OF BARE GOLD ELECTRODES
14:20- | oo oo e Oksas FOR BIOFUEL CELL APPLICATIONS: DROP-CASTED
14:30 9 NANOPARTICLES VS ELECTROCHEMICALLY FORMED
SURFACES

14:30~ | o e oL FERMENTACIJOS TAIKYMAS AUGALY POZEMINES DALIES

14:40 g BIOLOGISKAI VEIKLIY MEDZIAGUY ISGAVOS PADIDINIMUI

14:40- |\, e Statkeviius MANGANESE COATINGS: TEMPERATURE INFLUENCE ON

14:50 ELECTROCHEMICAL DEPOSITION

14:50— | Henry Johnson | OPTIMISATION OF STEAM METHANE REFORMING FOR

15:00 Chiemeziem Omekara | ECONOMIC AND ENVIRONMENTAL PERFORMANCE

15:00- | 1.t Melnikas GREEN SEMICONDUCTORS: SYNTHESIS AND ANALYSIS

15:10 OF INDIUM SULFIDE THIN FILMS
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Biochemistry and Biotechnology
Pharmaceutical Chemistry and Cosmetic Chemistry
Food Technology, Agrochemistry

Seminar Room: A101
dr. Greta Merkininkaité, Justinas Januskevicius

13:00— ) - SKYSTY RISIKLIY JTAKA KIETUJU ORGANINIY TRASU
i | SEOEAEERIE GRANULIAVIMUI IR SAVYBEMS
1310~ ELEKTROCHEMOTERAPIJOS IR GENY  TERAPIJOS
1200 | Siviia Ambrazeviciate | KONCEPTO VYSTYMAS IN  VITRO, PANAUDOJANT
: LASTELIU ELEKTRINIO JJAUTRINIMO FENOMENA
13:20- | o iip s DVISLUOKSNES POLIMERINES MEMBRANOS FUNKCINEI
13:30 9 KOSMETIKAI
13:30- | Vanesa  Cereskaité | TRASY TIRPUMUI REGULIUOTI SKIRTY DANGU GAVIMAS IR
13:40 | Eglé Maslauskaité SAVYBES
e POLIMERINIS KARKASAS SKIRTAS AUGLIO ANT LUSTO
13:50 y y PLATFORMOS TYRIMAMS
13:50— o CHEMICAL SYNTHESIS AND CATABOLISM OF N,O-
14:00 | Daniil Kaminskyi METHYLATED PURINES
1400 ELECTRICALLY CONDUCTING POLYMER HYDROGEL FOR
1410 | Samuel Kosoko SMART DICLOFENAC-SODIUM DELIVERY: FORMULATION,
' CHARACTERIZATION, AND RELEASE KINETICS
FERMENTINES HIDROLIZES PROCESO PARAMETRY
14:00- | (o OPTIMIZAVIMAS, ~ SIEKIANT ~ PADIDINTI  BIOLOGISKAI
14:20 | 79 AKTYVIY JUNGINIY EKSTRAKCIWOS EFEKTYVUMA I3
JUODUJU SERBENTU ISSPAUDY
14:20— |\ OBUOLIY MILTELIY IR KSANTANO DERVOS |TAKA
14:30 KEKSIUKY BE GLITIMO KOKYBEI
1430 EVALUATION AND COMPARISON OF ANTIOXIDANT AND
Laa0 | Tabita Maryam ANTIBACTERIAL ACTIVITY IN LAVENDER AND SAGE
' CALLUS CULTURES IN VITRO
1440 | Anusiva CELL FATE DETERMINATION POST-ELECTROPORATION:
1450 | paoye UNVEILING THE IMPACT OF INTRACELLULAR MOLECULE
: LEAKAGE
14:50- | |, oo coooon | ORGAN-ON-A-CHIP: REVOLUTIONIZING DRUG DISCOVERY
15:00 AND CANCER RESEARCH
15:00- | Johnson  Emmanuel | OPTIMIZING PLATING TECHNIQUE FOR DIFFERENT
15:10 | Sharpe BACTERIAL STRAINS
T
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Inorganic Chemistry and Technology

Seminar Room: D401

gfgg' Paula Baltagevigiate KRUVININKY DINAMIKA 2D/3D PEROVSKITUOSE
13:10- | | o Gliaudvte ANTIBAKTERINIY TINKY SU SLUOKSNIUOTAIS DVIGUBAIS
13:20 y HIDROKSIDAIS KURIMAS IR APIBUDINIMAS
— AMORFINIO TiO> PRIEDO |TAKA SINTETINIO GIROLITO
13.50 | Ritardas Kleinauskas | STRUKTUROS STABILUMUI HIDROTERMINEMIS
: SALYGOMIS
13:30- | Lo idas Kyietkauskas | ELEKTROCHROMINIO  ELEMENTO BE ITO  SAVYBIY
13:40 TYRIMAS
13:40- | 5 brova Mandal | PREPARATION OF Sm3 IONS DOPED MgAl204 BY SOL-GEL
13:50 9 POLYACRYLAMIDE SYNTHESIS
13:50— BIOLOGICAL HEAVY METAL FILTER UTILIZING THE
14.00 | Mindaugas Matijinas | PROTOZOAN TETRAHYMENA THERMOPHILA
: BIOACCUMULATION PROPERTIES
14:00- | |\ oo Matut e KAVOS TIRSCIY IR VANDENS KIEKIO |TAKA B-
14:10 9 PUSHIDRACIO GIPSO STIPRIUI GNIUZDANT
14:10— YAG IR LUAG GRANATY, LEGIRUOTY CHROMU,
: Nerija Rickute LIUMINESCENCINES SAVYBES: Cr3* KONCENTRACIJOS
14:20
JITAKA
14:20— . . VARIO RASALY IR DAZYU STABILIZAVIMAS 2,5
14:30 | Gusté Rudaityte HEKSANDIOLIU
14:30— STRUKTURINES TEKSTILES PAVIRSIAUS ESDINIMO
14.40 | Evaldas Sutkus PARAMETRY  OPTIMIZAVIMAS IR PANAUDOJIMO
: GALIMYBIU TYRIMAS
. OPTIMIZING OPTICAL AND MAGNETIC PROPERTIES AT
1450 | Viktorija Vrubliauskaité | THE NANOSCALE: A STRATEGY FOR BIMODAL
: NANOPROBES
14:50- | o e sicte RADIOCHROMINIO BARIO CHLORAPATITO SINTEZE
15:00 LYDYTY DRUSKY METODU
o
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Organic Chemistry

Seminar Room: E302
dr. Rita Buksnaitiené, dr. Jelena Dodonova-Vaitkaniené, dr. Vilija Kederiené

13:00- | picts Dratyts OKSADIAZOLO DARINIY, TURINCIY PIRIDINO PAGRINDA,
13:10 SINTEZE IR SAVYBIU TYRIMAI
1320~ [ oo o DEGRADATION REACTIVE BLACK 5 DYE IN WATER VIA
13:20 PERSULFATE-ACTIVATED Ni-Cu CATALYSTS
13:20- | e Griskonyts REZORCINOLIY JUNGIMO PER SIEROS ATOMA SU
13:30 j AZAHETEROCIKLAIS SINTEZES KELIU TYRIMAS

ETILO 2-(2-(2H-BENZIMIDAZO[2,1-B][L, 3] TIAZIN-4-
13:30- | Lo Kairyte IL)FENOKSNACETATO IR ETILO 2-(2-(7H-IMIDAZO[2,1-
13:40 BJ[1,3]TIAZIN-5-IL)FENOKSACETATO  SINTEZE IR

MODIFIKAVIMAS
. 2,1,3-BENZOTIADIAZOLO _ PAGRINDO _ SAVITVARKIUS

“40- | Guosté Kaleininkaite | MONOSLUOKSNIUS FORMUOJANCGIU JUNGINIY SINTEZE IR

13:50

TYRIMAS
1220~ | Kamilé Kiimasauskaite | NAUJY 2-PIRAZOLILBENZIMIDAZOLO DARINIY SINTEZE
17907 | Amas Kovsevit CIKLINIU INDOLO DARINIY SINTEZE IR SAVYBIY TYRIMAI
1929~ | Augustas Kuginskas | SYNTHESIS OF 1,3 4-THIADIAZOLE AMIDE DERIVATIVES
14:20~ | | | 2-ALKENILTIOIMIDAZOLY ELEKTROFILINES CIKLIZACWOS
14:30 y REAKCIJOS, SKIRTOS IMIDAZO[2,1 BJ[1,3]TIAZINY SINTEZEI

14:30- Guoda Pranaityté 3-[(2,4-DIFLUORFENIL)AMINO]PROPANO RUGSTIES

14:40 DARINIY SINTEZE IR CHEMINES SAVYBES
14:40— 5-CHLORPIRIDIN-2-1L FRAGI_\/IENTA TURINCIY N-PAKEISTUY
14:50 Simona Talackaité KARBOHIDRAZIDY SINTEZE IR BIOLOGINIO AKTYVUMO
) VERTINIMAS
14:50- Aané Uupvte |MODAZQPIRAZOLOOKSAZEPINAI: POTENCIALIAI
15:00 |9 Pyt BIOLOGISKAI AKTYVIY MOLEKULIY SINTEZE
15:00- | 10 aciiauskas | SARILPROPARGILALKOHOLIY  SINTEZE  AMILOIDY
15:10 AGREGACIJOS MODULIATORIY KURIMUI
S
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Organic Chemistry, Polymer Chemistry, Petroleum Chemistry

Physical Chemistry

Seminar Room: E301

dr. leva Zutauté, Eglé Ezerskyté

T PIROLIZES TEMPERATUROS |TAKA MIKROPLASTIKUY,
1310 | RedaBemotavidiate | ESANCIU MIESTO NUOTEKY DUMBLE, IDENTIFIKAVIMO
' TIKSLUMUI NAUDOJANT Py-GC-MS
13:10- | Sofija Beatricé | TERMOJAUTRIY) ~ B-CIKLODEKSTRINO IR POLI(N-
13:20 | Dervinyté IZOPROPILAKRILAMIDO) KOPOLIMERY SINTEZE
L 9,10-DIHIDROAKRIDANILFRAGMENTUS TURINCIV
; Aurimas Marapolskis | ELEKTROAKTYVIY ORGANINIY SPINDUOLIY SINTEZE IR
13:30 -
SAVYBES
13:30- IZOTIURONIO DRUSKY, TURINCI) FOSFONRUGSTIES
1340 | Justina Mikugianaite | ARBA KARBOKSIRUGSTIES INKARINE GRUPE, SINTEZE IR
' TAIKYMAS PEROVSKITINIUOSE SAULES ELEMENTUOSE
13:40- | .« Momaaudis SILICIO PAVIRSIUJE SUFORMUOTY FOSFOLIPIDINIY
13:50 ) 9 MEMBRANU ELEKTROCHEMINIY SAVYBIY TYRIMAS
13:50— | £ i Morkvénaits TERMOJAUTRUS  DEKSTRINO  DARINIAI:  SINTEZE,
14:00 I SAVYBES IR TAIKYMO GALIMYBES
i DERIVATIVES ~ OF  2,7-DIBROMO-9,9-DIMETHYL-9H-
14.10 | Rashad Naghizade FLUORENE and 2,7-DIBROMO-9,9-SPIROBIFLUORENE AS
' ELECTROACTIVE MATERIALS
14:10- PENKTOJE PADETYJE CIKLINIAIS AMINAIS IR AMIDAIS
) Ugnius Popovas MODIFIKUOTUY 1-CHLORO-2,4-DIMETOKSIBENZENO
14:20 .
SINTEZE
14:20= | e & i VITRIMERY, GAUTY IS AUGALINIO ALIEJAUS IR
14:30 GLICEROLIO DARINIY, SAVYBIY TYRIMAI
14:30- | 5 \itrakis KONDENSUOTY OKSAZINO IR OKSAZOCINO DARINIY
14:40 SINTEZE IR TYRIMAI
14:40— | | i oo A MACHINE LEARNING MODEL FOR OPTIMIZATION OF
14:50 PYRROLE ELECTROPOLYMERIZATION
14:50- | Sampson Akwasi | EVALUATION OF THE EFFECTIVENESS OF USING BUCKLE
1500 Kennﬁe Wavoe ARRESTORS TO PREVENT PROPAGATION BUCKLING OF
' y SUBSEA PIPELINES IN WEST AFRICA OIL AND GAS FIELDS
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EFFECTS OF INTERCONNECTED PORES IN CARBONATE APATITE BLOCKS ON
BONE REGENERATION

Maab Elsheikh®, Ryo Kishida, Koichiro Hayashi, Akira Tsuchiya, Masaya Shimabukuro, Kunio
Ishikawa

Department of Biomaterials, Faculty of Dental Science, Kyushu University, 3-1-1 Maidashi Higashi-Ku, Fukuoka 812-
8582, Japan

Bone substitutes with a porous architecture, particularly those featuring interconnected pores,
significantly influence the outcome of bone regeneration [1-3]. Carbonate apatite [CO3Ap: Caio-a
(POa4)6-b(CO3)c] is a promising bone substitute due to its high osteoconductivity and
bioresorbability [4]. Therefore, in this study, we fabricated interconnected porous COsAp blocks
using the setting reaction of calcium sulfate hemihydrate [CSH: CaSO4¢0.5H,0] granules,
followed by a heating treatment and a multi-step dissolution-precipitation reaction.

The crystal growth of CSH granules was initiated when the granules were mixed with water,
resulting in the formation and precipitation of calcium sulfate dihydrate [CSD: CaSO4¢2H,0]
crystals on the surface of the granules. CSD crystals interlocked, bridging the granules to one
another, thus forming an interconnected porous block. However, the uncontrolled growth of CSD
crystals significantly clogged the pore network, negatively affecting the formation of a highly
interconnected porous structure. The water content was managed using filter paper or
centrifugation, resulting in the fabrication of highly interconnected porous CSD blocks.

Although CSD blocks were transformed into CaCOs via a dissolution-precipitation reaction, their
mechanical strength remained low. To overcome this issue, the mechanical strength improved
when calcium sulfate anhydrous [CSA: CaSQOa4] blocks were formed by applying heat treatment to
the CSD blocks. Subsequently, CaCOs blocks were converted into CO3Ap through a dissolution-
precipitation reaction.

The effect of the pores interconnectivity of CO3Ap blocks on bone regeneration was evaluated
by reconstructing the rabbit distal femur defect using CO3Ap with 30% and COzAp with 15% of
interconnected pores. They were designated as CO3Ap-30 and CO3Ap-15, respectively. After 4
weeks post-implantation, new bone formed throughout CO3Ap-30, whereas little bone was
formed in the central areas of CO3Ap-15. After 12 weeks of implantation, COsAp-30 was replaced
with cancellous-structured bone. In comparison, even after 12 weeks, CO3Ap-15 remained in the
defect. In conclusion, introducing highly interconnected pores can significantly promote rapid
bone regeneration by allowing early bone ingrowth and material replacement with new bone.

Funding. This research was supported, in part, by the Japan Agency for Medical Research and Development under
Grant Number JP20im0502004, Grant-in-Aid for Research Activity start-up (18H06295), and Grant-in-Aid for Early-
Career Scientists (20K18576) from the Japan Society for the Promotion of Science.

References

1. Bobbert FSL, Zadpoor AA. Effects of bone substitute architecture and surface properties on cell response,
angiogenesis, and structure of new bone. 2017, ) Mater Chem B 5:6175-92.

2. Karageorgiou V, Kaplan D. Porosity of 3D biomaterial scaffolds and osteogenesis. 2005, Biomaterials 26:5474-91.
3. Hannink G, Arts JJC.Bioresorbability, porosity and mechanical strength of bone substitutes: what is optimal for
bone regeneration? 2011, Injury 42: S22-5.

4. Ishikawa K. Carbonate apatite bone replacement: learn from the bone. 2019, J Ceram Soc Japan 127:595-601.
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SOL-GEL SYNTHESIS: FROM BASICS TO PRACTICAL APPLICATION

Dovydas Karoblis'*, Evaldas Lugauskas’, Pranga Prava Mandal?, Aigul Dastankyzy?, Aivaras
Kareival

Unstitute of Chemistry, Vilnius University, Naugarduko 24, LT-03225, Lithuania

Many inorganic materials, such as oxides, carbides or nitrides, can be prepared by simply mixing
starting materials and heating the mixture at elevated temperatures. While this method is
relatively straightforward and feasible due to the availability of high temperature furnaces, it
suffers from several drawbacks: it requires multiple heating and grinding steps and makes it
difficult to achieve a homogeneous distribution of the starting materials due to limited mass
transport. One of the synthesis methods that can overcome these difficulties is sol-gel synthesis
[1]. This technique allows for atomic-level mixing of starting materials, which ensures possible
formation of ternary, quaternary or even more complex structures containing more than four
elements.

Sol-gel chemistry involves the creation of ceramics or inorganic polymers from solution by
gradually converting liquid precursors into a sol and then into a network structure — gel. There
are two types of precursors that can be used in this synthesis, namely metal alkoxides as well as
hydrated metal species with small molecules, like citric acid. Many metal alkoxides are unstable
in water and tend to form precipitates, which limits their practical application. For that reason,
sol-gel synthesis is often conducted in aqueous solutions, using various chelating agents.
Moreover, this synthesis is highly versatile, and different modifications, like sol-gel combustion
or sol-gel synthesis using different monomers, can also be used.

This work focuses on the preparation of various classes of inorganic materials, including
perovskites and spinel structure compounds. Three different sol-gel modifications were used to
prepare these materials, namely sol-gel combustion [2], Pechini sol-gel [3, 4] and the sol-gel
polyacrylamide-route. Structural, morphological and magnetic properties were characterized for
all samples.

References

1. A. E. Danks, The evolution of ‘sol-gel’ chemistry as technique for materials synthesis, 2016, 3(2), 91, 91-112.

2. D. Karoblis, Novel synthetic approach to preparation of single-phase BixLal-xMn03+6 solid solutions, 2020, 93,
650-656.

3. D. Karoblis, Sol-gel synthesis, structural, morphological and magnetic properties of BaTiO3-BiMnO3 solid
solutions, 2020, 46.10, 16459-16464.

4. D. Karoblis, Study of gadolinium substitution effects in hexagonal yttrium manganite YMnO3, 2021, 11(1), 2875.
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RECENT PROGRESS IN SURFACE-ENHANCED RAMAN SPECTROSCOPY (SERS)

Gediminas Niaura

Department of Organic Chemistry, Center for Physical Sciences and Technology (FTMC), Saulétekio Ave.3, Vilnius,
Lithuania

Raman spectroscopy (RS) is able to provide detailed molecular level information on structure,
bonding, and interactions of molecules. However, application of RS is restricted by the low
sensitivity. Fortunately, several scattering intensity enhancement effects were discovered
including resonance Raman scattering (RRS) and surface-enhanced Raman scattering (SERS)
phenomena. In SERS, signal intensity enhancement by factors up to 102 (or even larger) can be
achieved for molecules adsorbed or being nearby the plasmonic nanostructured metal surfaces
[1]. Two main mechanisms, electromagnetic (EM) and chemical (CHEM or charge-transfer, CT)
contribute to enhancement. The EM mechanism is related with amplification of electromagnetic
field by excitation of localized surface plasmons in metal nanostructures, while CHEM
enhancement is associated with changes in structure of molecule due to chemisorption, RRS
effect or charge transfer between the molecule and the substrate [2]. Contribution from CHEM
mechanism usually is lower (enhancement factor up to 103). SERS is able to identify molecules
with rich structural information at extremely low concentrations (dawn to single molecule level)
in various fields including (bio)sensing, catalysis, electrochemistry, biochemistry, and others.
However, implementation of technique in real-word applications including biomedicine is
restricted by poor reproducibility, uniformity of the substrate, stability, and reliability.

Recent progress in SERS is related with construction of novel substrates including development
of 2D materials, hybrid 2D and plasmonic substrates, and nanostructures suitable for ultraviolet
surface-enhanced Raman spectroscopy (UV-SERS) [3-5]. Versatility of novel 2D materials such as
graphene, transition metal dichalcogenides (TMDC), black phosphorus (BP), hexagonal boron
nitride (h-BN), and 2D titanium carbide or nitride (MXenes) was demonstrated [3]. These
substrates demonstrated lower enhancement factor (mainly CHEM mechanism) but higher
reproducibility and uniformity. Because many important biomolecules (DNA bases, aromatic
amino acids, and others) absorb in UV spectral region, UV-SERS technique offers combined RRS
and SERS enhancements for reliable and sensitive probing of biomolecules. Cobalt and copper
nanostructures were found to be promising substrates for UV-SERS.

Acknowledgements. This work received funding from the Research Council of Lithuania (LMTLT). The project
agreement number is S-MIP-23-30 “Magneto-plasmonic nanoparticles for UV-SERRS detection of low-molecular -
weight biomarkers (MAG-UV-SERRS)”.

References

1. J. Langer, D.J. de Aberasturi, J. Aizpurua, R.A. Alvarez-Puebla, et al. // ACS Nano, 2020, 14, 28-117.
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SKYSTU RISIKLIY JTAKA KIETYJY ORGANINIY TRASY GRANULIAVIMUI IR
SAVYBEMS

Gabija Aleksaityté, Rasa Slinksiené

Cheminés technologijos fakultetas, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*el. pastas gabija.aleksaitytée @ktu.edu

Sékmingam drégno granuliavimo procesui jvykdyti bdtina naudoti skystg risiklj, kuris uztikrinty
sausy medZziagy pavirsiaus drékinima ir aglomeracijg. DaZniausiai, netirpiose sistemose, granuliy
savybés gali bati tiesiogiai siejamos su naudojamu risikliu ir specifinémis jo savybémis [1, 2].

RiSiklis yra medziaga, naudojama kitoms medziagoms sulipinti arba sumaisyti, o skirtingi risikliai
turi skirtingus veikimo mechanizmus (1 pav.), dél kuriy birias medziagas galima sugranuliuoti [3].
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1 pav. Skysto risiklio sgveikos su sausy medziagy dalelémis mechanizmai

Siame darbe buvo tiriama trijy rasiy skysto risiklio — polivinilacetato emulsijos (PVAE), melasos
tirpalo (MT) ir kiauSinio plakinio (KP) — jtaka organiniy tragsy, gaminamuy is grikiy luksty peleny ir
neapdorotos grikiy biomasés, granuliavimo procesui ir gauty granuliy savybéms: granuliy formai,
granuliometrinei sudéciai, statiniam stipriui, pH, produkto drégniu, ir piltiniam tankiui.

Buvo nustatyta, kad tokioms savybéms, kaip pH ar produkto drégmeé, naudoto riSiklio prigimtis
arba sunaudotas jo kiekis didelés jtakos neturi. Taciau riSiklio prigimtis ir jo kiekis daro didele jtaka
granuliometrinei sudéciai, granuliy stipriui, granuliy formai ir paciam granuliavimo procesui [4].
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ELEKTROCHEMOTERAPIOS IR GENY TERAPIJOS KONCEPTO VYSTYMAS IN
VITRO, PANAUDOJANT LASTELIY ELEKTRINIO JJAUTRINIMO FENOMENA

Silvija Ambrazevic¢iaté!*, Neringa Barauskaité-Sarkiniené?, Paulius Ruzgys?, Saulius
Satkauskas?!
! Biofizikos tyrimy grupé, Gamtos moksly fakultetas, Vytauto DidZiojo universitetas, Universiteto g. 10, Akademija,
Kauno raj., Lietuva
*a_silvija@outlook.com

Gydant organuose susidariusius navikus, didzZioji klittis yra vaisty perneSimas j lgsteles [1].
Elektrochemoterapija tampa perspektyviu metodu pagerinti vaisty jsiskverbima ir jy citotoksinj
poveikj [2]. Tacdiau elektrochemoterapija nesukelia pakankamo imuninés sistemos atsako pries
metastazes. Siekiant patobulinti §j metodg, buvo atlikti tyrimai, skirti optimizuoti elektroporacijos
protokolus. Vienas atradimy — Igsteliy jjautrinimas elektriniais laukais, kai po pradinio impulso
lgstelés tampa jautresnés sekantiems, o tai leidZia sukurti didesnes poras Igsteliy membranose ir
pagerinti vaisty pernasag [3]. Be to, kartu atliekama geny transfekcija galéty padéti suzadinti
imuninj atsakg pries navikus. Taigi Sio tyrimo tikslas buvo istirti, kokie elektroporacijos parametrai
galéty padidinti mazy molekuliy ir geny pernasa j lasteles naudojant elektrinius impulsus.
Poveikis buvo vertinamas analizuojant CHO ir 4T1 Igsteliy gyvybinguma, membranos pralaidumo
pokycius ir bleomicino, kalcio bei plazmidinés DNR pernasg CHO lgsteliy linijoje.

Elektroporacijos eksperimentai buvo atlikti naudojant savarankiSkai pagamintg elektroporacijos
terpe (0,1 S/m, 270 mOsmol) ir neradijancio plieno elektrodus sudarius 2 mm plocio tarpa.
Elektroporacijos parametrai apémé vieng arba astuonis didelés jtampos impulsus (100 ps
trukmés) bei tiekiant papildomg impulsg po 1, 5, 10 ar 15 minuciy. Impulso intensyvumas - 1,4
kV/cm. Tyrimo metu lasteliy gyvybingumas jvertinas pritaikius klonogeninj metoda, o Igsteliy
permeabilizacija — pagal elektropernasos metu patekusio propidzio jodido kiekj. Bleomicino ir
kalcio citotoksinis poveikis vertintas atsizvelgiant j iSgyvenusiy Igsteliy kiekj, jy gebéjima formuoti
kolonijas ir metabolinj aktyvuma. Geny transfekcijos eksperimentai atlikti su plazmide, turincia
Zaliai fluorescuojantj baltymg koduojantj geng. Tokiu budu plazmidés pasisavinimas jvertintas
atsizvelgiant j susintetinto baltymo fluorescencija.

Atlikus elektroporacijos eksperimentus, nustatyta, kad abi Igsteliy linijos iSlaiko pakankama
gyvybingumg, taciau 4T1 Igstelés parodé geresnj atsparuma elektriniams laukams (88—122 %) nei
CHO Igstelés (86—105 %). CHO lastelés buvo jautresnés pradiniy impulsy kiekiui, nes jy
gyvybingumas statistiskai reikSmingai sumazéjo naudojant 8 pradinius impulsus ir pakartotinus
po 5, 10 ir 15 min. Optimalls elektroporacijos parametrai abiem linijoms buvo 8 pradiniai
impulsai ir papildomas impulsas po 1 min., kai 4T1 Igstelés pasieké 99,2 % membranos
pralaiduma, o CHO lgstelés — 92 %. Po bleomicino elektropernasos CHO lIgsteléms geriausias
citotoksinis poveikis buvo pasiektas su 1 pradiniu impulsu ir papildomu po 15 min., taciau isliko
apie 20 % metabolinis aktyvumas. Kalcio jony elektropernasos metu didzZiausias citotoksinis
poveikis buvo pasiektas su 8 pradiniais impulsais ir papildomu po 1 min. (98-99 % Zuvusiy Igsteliy,
metabolinis aktyvumas — 15,6 %), taciau lgsteliy metabolinis aktyvumas buvo labiau slopinamas.

Nustatyta, jog efektyviai plazmidés transfekcijai reikia didesnio kiekio pradiniy impulsy.
Bleomicino ir plazmidés kombinuotos pernasos metu citotoksinis poveikis buvo panasus, taciau
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efektyviausia transfekcija pasiekta su 8 pradiniais impulsais ir papildomu po 10 min. Tuo tarpu
kalcio ir plazmidés pernasos metu pasireiské efektyvus citotoksinis poveikis, bet plazmidés
pernasa suprastéjo. Geriausias rezultatas pasiektas su 8 pradiniais HV ir 1 papildomu po 5 min.

Lasteliy gyvybingumo ir permeabilizacijos eksperimentai parodé, kad CHO ir 4T1 Igsteliy linijos
reikalauja skirtingy elektroporacijos sglygy, siekiant pasiekti optimaly lasteliy jjautrinimg ir
didesnj iSoriniy molekuliy pasisavinima, nepadarant reikSmingos jtakos lgsteliy gyvybingumui.
Atliekant plazmidés ir bleomicino arba kalcio pernasg CHO lgstelése, nustatyta, kad plazmidés ir
bleomicino elektropernasa yra sékmingesné nei kombinuojant su kalciu. Bendrai,
elektroporacijos salygos pagerina citotoksinj poveikj ir efektyviau pernesa abi molekules, taciau
verta atkreipti démesj, kad bleomicinas ne visada pakankamai sumazina CHO lgsteliy metabolinj
aktyvuma ir jy gebéjima formuoti kolonijas. Sie rezultatai rodo, kad norint pasiekti geresnj
efektyvuma, bitina toliau optimizuoti sglygas, kad bty uztikrintas efektyvus plazmidés ir vaisto
pernesimas bei papildomai slopinamos likusiy Igsteliy gyvybinés funkcijos.

Literatdros sarasas
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GREEN SYNTHESIS AND CHARACTERIZATION OF SILVER NANOPARTICLES USING
HYPERICUM PERFORATUM L. EXTRACTS

Madiha Ashraf!”, llona Jonuskiené?, Rima Stankevitiené?, Neringa Petradauskiené?

! Department of Physical and Inorganic Chemistry, Kaunas University of Technology, Kaunas, Lithuania
2 Department of Organic Chemistry, Kaunas University of Technology, Kaunas, Lithuania

*madiha.ashraf@ktu.edu

In the present study, the biosynthesis method was used to synthesize silver nanoparticles using
extracts of Hypericum Perforatum L. plant in vivo and callus cultures in vitro. In this research,
biologically active compounds in the extract functioned as reducing agents, while a silver nitrate
solution served as the source of silver. Characterization of the synthesized nanoparticles was
carried out using Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR) TO identify functional in the
reduction and stabilization process, Scanning Electron Microscope (SEM) to determine
nanoparticles morphology and size distribution, and X-ray Diffraction (XRD) analysis to confirm
the crystalline nature of the AgNPs.

In addition, to successful synthesis, the antioxidants activities including DPPH radical scavenging
and ferric Reducing Antioxidant power FRAP methods, as well as antibacterial activity
assessments against both Gran positive and Gram negative bacterial strains of the AGNPs

50 nm

Fig. 1. Characterization of AgNPs . a) Micrograph of AgNPs by TEM microscopy. B) EDX spectra
showing the presence of Ag
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KRUVININKY DINAMIKA 2D/3D PEROVSKITUOSE

Paula Baltasevigiaté!?", Vidmantas Jasinskas?, Vidas Pakstas?, Vidmantas Gulbinas!, Marius
Franckeviéius®

! Molekuliniy dariniy fizikos skyrius, Fiziniy ir technologijos moksly centras, Lietuva
2Struktarinés analizés skyrius, Fiziniy ir technologijos moksly centras, Lietuva
3 Fotonikos ir nanotechnologijy institutas, Vilniaus universitetas, Lietuva
*paula.baltaseviciute@ftmc.lt

Per pastaruosius penkiolika mety perovskitai tapo labai populiaris dél savo patraukliy
optoelektriniy savybiy ir jy galimo pritaikymo saulés elementy, Sviesos diody bei fotodetektoriy
gamyboje. Sios medZiagos yra unikalios tuo, kad kei¢iant jy chemine sudétj galima koreguoti jy
savybes ir taip padaryti tinkamesnes skirtingiems taikymams [1-2]. Taip pat perovskitai gali
formuotis jvairiomis struktdrinémis formomis, jskaitant 3D, 2D ir kvazi-2D struktdras. Kiekviena
jy pasizymi savita krivio pernasos dinamika, kuri yra esminé prietaisy veikimui. Tarp daZniausiai
stebimy procesy perovskituose ir kitose optoelektroninése medziagose galima iSskirti krdvininky
migracijg ir suzadintos energijos migracija (angl. charge carrier migration and excitation energy
migration) [3]. Suprasti, kuris i Siy procesy dominuoja medZiagoje yra svarbu tiek
fundamentaliam medziagos supratimui, tiek prietaisy projektavimui bei optimizavimui [2]. Siame
tyrime buvo nagrinéjama, kaip keiciasi kravininky pernasa keiciant perovskito konfigtiracija nuo
pilnai 3D iki kvazi-2D ir 2D.
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1 pav. Perovskito, turinciy skirtingg A katijony santykj, plony pléveliy fotoliuminescencijos spektrai skirtingose
temperaturose

Keiciant mazy ir dideliy organiniy katijony santykj (PEA* ir FA*) perovskito gardeléje, buvo
susintetinti perovskitai su skirtingu katijony santykiu. Siekiant nustatyti dominuojantj kravininky
pernasos mechanizmg, buvo atlikti fotoliuminescencijos matavimai skirtingose temperatirose
bei Zadinimo-zondavimo spektroskopijos tyrimai. Grynuose 2D perovskituose (Zema
Ruddlesden—Popper fazé n) net ir kambario temperatiroje susiformuoja stabills eksitonai.
Papildomy smailiy ar spektriniy pokyciy nebuvimas rodo, kad suzadinti eksitonai rekombinuoja
lokaliai, nes Zemesnés energijos sritys 2D perovskituose nesusiformuoja. Kvazi-2D perovskituose
sudarytuose is skirtingg sluoksniy skaiciy (n) turinciy faziy misinio, emisijoje dominuoja domenai
su matziausiu draustiniy energijos juosty tarpu (didZiausio n), kurie stebimi kaip labiausiai j
raudong spektro puse pasislinkusi FL juosta. Ausinimas slopina eksitony nukreipimo procesa

19


mailto:*paula.baltaseviciute@ftmc.lt

Vilnius

Chemistry and Chemical Technology 2025
Student Scientific Conference

(angl. funneling process), todél eksitonai / kravininkai ,,jstringa® didesnio draustinio juostos tarpo
srityse ir ten rekombinuoja radiaciniu bldu, uZuot migrave j Zemesnés energijos sritis. Tai
pasireiSkia kaip atskiros FL smailés, atitinkancios fazes su skirtingu n =1, 2, 3 ir t.t. Lyginant 2D,
kvazi-2D ir 3D atvejus stebimas pernasos elgsenos testinumas: nuo stipriai suristy eksitony, kurie
lieka lokalizuoti (2D), iki hibridiniy sistemy, kuriose kravininkai pernesami j Zemesnés energijos
sritis, kur jiems rekombinuoti yra palankiau (kvazi-2D), iki 3D laisvo kravininky judéjimo gardeléje,
kur eksitonams susiformuoti maza tikimybé.

Apibendrinant galima teigti, kad kravininky pernasos mechanizmas yra dominuojantis kvazi-2D ir
3D perovskituose, o 2D perovskituose stebima lokali eksitony rekombinacija. PrieSingai nei 3D ar
2D perovskituose, kvazi-2D strukturos efektyviai nukreipia kravininkus ir leidZia pasiekti didesnius
spindulinés rekombinacijos efektyvumus, kas yra labai svarbu Sviesos diody ir kity
optoelektroniniy prietaisy taikymuose.

Literatiiros sarasas
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DVISLUOKSNES POLIMERINES MEMBRANOS FUNKCINEI KOSMETIKAI

Rugilé Basinskaité®, Odeta Baniukaitiené, Goda Jadinskaité, Aisté Pupité

Cheminés technologijos fakultetas, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*rugile.basinskaite @ktu.edu

Polimerinés veido kaukés (membranos) yra vienos i labiausiai naudojamy veido odos prieZitros
priemoniy jvairialypéms odos problemoms spresti [1]. Pastaruoju metu didelis démesys yra
skiriamas pluostinés struktiros membrany gavimui, siekiant padidinti jy efektyvuma. Vienas i$
perspektyviausiy metody pluostinés struktlros gavimui - verpimas. Taikant Sig technologijg
gaunami polimeriniai mikropluostai, kurie pasizymi dideliu savituoju pavirSiaus plotu ir akytumu,
yra tinkamy mechaniniy savybiy. Tai uZtikrina funkciniy serumy absorbcija, membranos
prisitaikyma prie odos nelygumy ir bioaktyviy junginiy pailgintg atpalaidavima [2].

8 " ell

OH
A0 HOrT~L7~ot
CA 1()\/.N‘- ~O~ Jav\ol
OH {
\
OH

« Nesudétinga aplikacija | ° PCL mkropluotas Regeneruota celliuliozé

Regeneracinis serumas
’ Odos drégme padidéjo
« Efektyviai atpalaiduojamos l 66 % v
aktyviosios medziagos ‘ Drékinamasis serumas S i il
’ 1

q 84% S \///
P Antioksidacinis serumas N
. rgina odos . q Odos drégmeé padidéjo

85%
1 pav. Funkciniy polimeriniy membrany gavimo schema

Taikant elektrinio verpimo technologijg, i$ skirtingy koncentracijy (10-20 %) celiuliozés acetato
(CA) tirpaly bei polikaprolaktono (PCL) suformuoti dvisluoksniai polimeriniai pluostai -
membranos. Nustatyta, kad tinkamiausios morfologijos pluoStams gauti, CA tirpalo koncentracija
turi bUti 18 %. Regeneruotos celiuliozés ir PCL pluostas gautas vykdant CA deacetilinimo reakcija.
Dvisluoksniai pluostai funkcionalizuoti serumais, kuriy paskirtis - drékinti, apsaugoti nuo laisvyjy
radikaly ir mazinti raukSles. Nustatyta, kad visi funkciniai serumai po 3 pary naudojimo padidina
odos drégme 66-85 % ir pasizymi antioksidacinémis savybémis.

Literaturos sgrasas
1. Pratchaya, Tipduangta ir kt. // Electrospun Cellulose Acetate/Polyvinylpyrrolidone Fiber Mats as Potential

Cosmetic Under-Eye Masks for Caffeine Delivery, 2023, 86, p. 104732.
2. Xu, Wensh ir kt. // Research Progress of Advanced Polymer Composite Antibacterial Materials Based on
Electrospinning, 2025, 222, p. 113623.
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RADIOCHROMINIO BARIO CHLORAPATITO SINTEZE LYDYTY DRUSKY METODU

Simona Bendyziaté!", Aleksej Zarkov!

! Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Lietuva

*simona.bendziute@chgf.stud.vu.lt

Per pastaruosius kelis deSimtmecius daug moksliniy tyrimy atlikta optiniy medZiagy srityje, kuri
iki pat Siol islieka aktualia tema. Tam tikrose neorganinése medZiagose buvo pastebétas
griztamasis spalvos pokytis, kuris atsiranda dél medZiagoje susidariusiy defekty, lemianciy
skirtingus absorbcijos spektrus. Sis rei$kinys vadinamas radiochrominiu/fotochrominiu efektu.
Defekty formavimasi lemia ultravioletiné spinduliuoté arba Rentgeno spinduliai. Apatito tipo
junginiai yra placiai nagrinéjami moksliniuose tyrimuose dél palankios kristalinés struktlros.
Vienas tokiy junginiy - bario chlorapatitas (Bas(POa)3Cl), kurio miltelius arba keramika paveikus
Rentgeno spinduliuote, matomas aiskus spalvos pokytis, iSliekantis tam tikrg laiko tarpa. Tokie
susintetinti junginiai itin perspektyvis informaciniy technologijy plétroje, dozimetruose bei
apsaugos pigmentuose.

Siame darbe tiriama Bas(P0O4)3Cl sintezés salygy jtaka radiochrominio efekto intensyvumui bei
stabilumui. Pirmgjg tyrimy dalj sudaro Bas(POa4)3Cl milteliy sintezés salygy optimizavimas,
atsizvelgiant j sintezés temperatirg, pirmtako ir druskos santykj. Kitame tyrimy etape stebimi
Bas(PO4)sCl keramikos spalvos pokyciai laiko atzvilgiu priklausomai nuo keramikos gamybos
temperaturos. Sintezés produkty fazinis grynumas bei kristaliné strukttra analizuota pasitelkiant
Rentgeno spinduliy difrakcija (XRD) bei Furjé transformacijos infraraudonyjy spinduliy
spektroskopijag (FTIR). Morfologinés savybés stebétos naudojant skenuojantj elektrony
mikroskopg (SEM).
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PIROLIZES TEMPERATUROS JTAKA MIKROPLASTIKY, ESANCIY MIESTO NUOTEKY
DUMBLE, IDENTIFIKAVIMO TIKSLUMUI NAUDOJANT PY-GC-MS

Reda Bernotavidiaté!", Irena Vaskeviciené?, Vida Malinauskiené?

1 Organinés chemijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
2 §jluminiy jrengimy tyrimo ir bandymy laboratorija, Lietuvos energetikos institutas, Lietuva
*reda.bernotaviciute @ktu.lt

Dél savo savybiy plastikas placiai naudojamas vietoje medienos, popieriaus, stiklo ir metalo: su
juo lengva dirbti, jis yra pigus, lengvas, nepralaidus vandeniui, pasizymi mazu Silumos laidumu ir
yra elektros izoliatorius [1]. Terminas ,mikroplastikas” pradétas naudoti nuo 2004 metuy.
Terminas apima maZesnes nei 5 mm dydZio plastiko daleles, kurios gali bati jvairiy formy:
rutuliukai, pluostai, granulés, dribsniai. Mikroplastiko dalelés naudojamas tikslingai gaminiuose
arba susidaro skylant didesniems plastiko gaminiams, pavyzdZiui, buteliams ar maiseliams [2],
[3]. Mikroplastikai yra linke kauptis, migruoti ir sklisti aplinkoje dél didelio hidrofobiskumo, mazo
daleliy dydzio ir stabiliy cheminiy savybiy [4]. Nuotekose net ir po valymo 1% mikroplastiky
iSlieka ir patenka j gamtine aplinkg. Dumblo ir komposto produktai yra daznai naudojami
dirvoZzemiui tresti ir tai yra vienas i$ pagrindiniy bidy mikroplastikui patekti j dirvozemj, nes
naudojamuose produktuose yra daug mikroplastiky [4]. Salinamo plastiko kiekis yra rimta
aplinkosaugos problema, o jo tvarus tvarkymas jtrauktas j 12-3jj darnaus vystymosi tikslg
(Sustainable Development Goal) [1].

Atsizvelgiant j problemos aktualumg, issikeltas darbo tikslas — remiantis moksline literattra
parinkti ir pritaikyti tinkamiausig mikroplastiky iSskyrimo i$ nuoteky dumblo metodg, pasalinti
nuo mikroplastiky pavirSiaus organinius tersalus, galincius trukdyti tolimesnei analizei, ir jvertinti
pirolizés temperatiros jtakg monomery susidarymui.

Apzvelgus mokslinés literataros straipsnius, eksperimentams buvo pasirinkta meéginiy paruosSimui
naudoti Fentono reagenta, kuris skirtas organinéms medZiagoms pasalinti. O mikroplastiky
atskyrimui pasirinkta naudoti skirtingo tankio druskas (NaCl (1,2 g-em3), Nal (1,6-1,8 g-cm?),
ZnCly(1,5-1,7 g-cm3). Po vakuuminio filtravimo, naudojant $viesinj mikroskopa atrinktos dalelés
labiausiai primenancios plastika bei analizuojamas jy pavirSius, naudojant Furjé transformacijos
infraraudonuyjy spinduliy spektroskopijg (FTIR). Identifikuotoms plastiko daleléms taikomas
pirolizés procesas, kurio metu veikiant méginj auksta temperatira inertinéje aplinkoje skaidomos
polimery grandinés ir susidaro mazesnés molekulinés masés organiniai junginiai. Vertinant
pirolizés metu susidariusius produktus dujy chromatografijos ir masiy spektrometrijos (GC-MS)
metodu, analizuojama pirolizés temperaturos jtaka monomery ir kity skilimo produkty sudéciai.
Tokiu budu siekiama nustatyti optimalius pirolizés proceso parametrus, leidzZiancius tiksliai
identifikuoti mikroplastiky kilme ir chemine strukttra.
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NUOTEKY, UZTERSTUY Ni, Zn IR Fe METALAIS, HOMOGENINE KRISTALIZACIJA
TAIKANT VERDANCIO SLUOKSNIO TECHNOLOGIA

Paulina Bucinskaité, Inga Urniezaité

Kauno technologijos universitetas, Aplinkosaugos technologijos katedra, Radvilény pl. 19, Kaunas, LT-50254,
Lietuva
paulina.bucinskaite @ktu.edu

TarSa sunkiaisiais metalais kelia rimtg grésme Zmoniy sveikatai ir aplinkai, todél batina tobulinti
jy atgavimo ir Salinimo i$ nuoteky technologijas, tausojant gamtos iSteklius ir iSvengiant tarsos
[1]. Nikelis — vienas i$ svarbiy iStekliy, placiai naudojamas akumuliatoriy gamyboje, galvanizavime
ir metalurgijoje. Jo atgavimas iS pramoniniy nuoteky gali padéti sumazinti pirminiy pramonei
reikalingy Zaliavy kiekj [2]. Sio darbo tikslas — jvertinti nikelio granuliacijos homogeninés
kristalizacijos verdanciame sluoksnyje efektyvuma.

Homogeninés kristalizacijos verdanciame sluoksnyje procesas leidzia efektyviai sukoncentruoti ir
pasalinti i$ nuoteky sunkiuosius metalus be $alutiniy atlieky susidarymo. Sio tyrimo metu buvo
siekiama nustatyti optimalias sglygas nikelio fosfato granuliacijai nuotekose. Kei¢iant iSsodinimo
agento pH buvo keic¢iama pH verté reaktoriuose, kuri viso proceso kito nuo 8,0 iki 11,0.

= Pasalinimas (Ni)
m Granuliacija (Ni)

100 4
90

80 < i [}

70

Efektyvumas, %
-
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50 T T T T

2 pav. Homogeninés kristalizacijos verdancio 3 pav. Nikelio pasalinimo ir granuliacijos efektyvumas esant
sluoksnio reaktoriai skirtingam pH

Didziausias nikelio granuliacijos efektyvumas buvo pasiektas, reaktoriuje palaikant 9,5 pH verte.
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TRASY TIRPUMUI REGULIUOTI SKIRTY DANGY GAVIMAS IR SAVYBES

Eglé Maslauskaité, Vanesa Cereskaité, Rasa Paleckiene

Fizikinés ir neorganinés chemijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
egle.maslauskaite @ktu.edu, vanesa.cereskaite @ktu.edu, rasa.paleckiene@ktu.lt

Plétojantis moderniai Zemdirbystei bei didéjant trasy poreikiui, vis daugiau démesio skiriama
tvariems sprendimams. Trgsos — tai medZiagos, kuriy pagrindiné paskirtis yra aprapinti augalus
bei dirvoZzemj maistinémis medziagomis, pagerinti derlinguma [1]. Tragsy naudojimo ir gamybos
srityje pastaraisiais metais susiduriama su dideliais iSSUkiais. Siekiant uztikrinti maisto medzZiagy
naudojimo efektyvuma ir sumazinti maisto medziagy nuostolius ieSkoma inovatyviy sprendimy:
tiriamos, kuriamos, o taip pat ir gaminamos léto arba reguliuojamo veikimo trgsos. Be to, ieSkoma
technologiniy sprendimy, kaip trasy gamybai panaudoti atsinaujinancias Zaliavas arba kity
gamybos procesy ar Zemés ukio produkcijos atliekas [2]. Pereinant prie tvariosios gamybos,
svarbu integruoti ekologinius reikalavimus produkcijai, nes trgsy dengimui naudojami sintetiniai
polimerai Zeméje isSlieka ilgg laika. Bioskaidi alternatyva — i$ bulviy, kvieciy arba kukurizy
krakmolo gautos dangos, kurios aplinkoje yra skaidomos jvairiy mikroorganizmy [3]. TrgSy dangy
tyrimai ir kompozicijos parinkimas atliekamas vykdant tyrimus KTU mokslo grupéje
,Daugiakomponentés heterogeninés sistemos ir jy taikymo technologijos”. Ankstesniuose
tyrimuose [4] bioskalios krakmolo pléveles buvo ruosiamos kaip uzpildg naudojant sieros rugsties
gamyboje (AB ,Lifosa”) susidarantj sieros Slama. Tokia danga padengtos tradicinés trgsos yra
praturtinamos siera, kuri yra svarbus antrinis augaly maisto elementas, taip pat sulétinamas trasy
tirpumas, taip pagerinant jy jsisavinimo efektyvuma.

Masy tyrimy tikslas — sukurti dirvoZzemyje suyrancias polimerines pléveles, |étinanc¢ias maistiniy
medziagy atpalaidavimg dirvozemyje. Trgsy dangos (plévelés) gavimui naudojamos jvairios
Zaliavos: bulviy arba kukurazy krakmolas, vanduo, glicerolis, polivinilo alkoholis, druskos rugstis,
natrio arba kalio Sarmas [4]. Dangy kompozicijai papildyti naudojamas Frass, t.y. DidZiojo milciaus
(Tenebrio molitor) auginimo atliekos (UAB ,Divaks”). Frass sudétyje yra daug augalams reikalingy
medZiagy [5]. Cheminé Zaliavy ir produkty analizé atliekama Zinomais tragsy srities metodais,
dangy gavimas — remiantis anksciau atliktais tyrimais [4]. Darbe siekiama nustatyti optimalias
trasy dangy gavimo sglygas bei istirti jy savybes ir jvertinti efektyvuma.

Pav. Tyrimo objektai: a) Tenebrio
molitor  frass; b)  polimeriné
kukurazy krakmolo plévelé;

c) polimeriné bulviy krakmolo
plévelé su frass priedu
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TERMOJAUTRIY B-CIKLODEKSTRINO IR POLI(N-IZOPROPILAKRILAMIDO)
KOPOLIMERY SINTEZE

Sofija Beatri¢é Dervinyté®, Ramuné Rutkaité, Miglé Savické

Polimery chemijos ir technologijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*sofija.dervinyte@ktu.edu

Poli(N-izopropilakrilamidas) (PNIPAAm) yra vienas labiausiai Zinomy termojautriy sintetiniy
polimery, pasizyminciy staigiais tirpumo pokyciais vandenyje esant tam tikrai temperatirai, kuri
gerai Zinoma kaip Zemutiné kritiné tirpumo temperatira (LCST) [1]. Vieni iS perspektyviy
biopolimery, prie kuriy grandiniy blty galima suformuoti termojautrias Sonines grandines, yra
ciklodekstrinai (CD). Tai cikliniai oligosacharidai, kurie yra linke sudaryti kompleksus su
hidrofobiniais junginiais, ir dél Sios priezasties placdiai naudojami maisto, farmacijos, vaisty
tiekimo ir chemijos pramonéje, taip pat Zzemés tkyje ir aplinkos inZinerijos technologijose [2].

Siame darbe radikalinés polimerizacijos bidu buvo susintetinti termojautris B-ciklodekstrino (B-
CD) ir N-izopropilakrilamido (NIPAAm) skiepytieji kopolimerai (1 schema), reakcijas atliekant
vandeninéje terpéje, kaip iniciatoriy naudojant kalio persulfatg. Keiciant B-CD:NIPAAmM molinj
santykj nuo 1:0,25 iki 1:10, buvo gauti skirtingg PNIPAAm S3oniniy grandiniy kiekj turintys
kopolimerai.

H,C
2\\\L
K.S.0
+ o¢ NH N
o
H4C CH, 7
o}
3

1 schema. B-Ciklodekstrino ir N-izopropilakrilamido kopolimerizacijos reakcijos schema

Susintetinti kopolimerai buvo charakterizuoti, naudojant spektroskopinius ir termogravimetrijos
metodus. Sildant susintetinty skiepytyjy kopolimery vandeninius tirpalus ir atlikus jy drumstumo
ir diferencinés skenuojamosios kalorimetrijos tyrimus, nustatyta, kad pasiekus 31-33 °C
temperatirg, vyko faziy atsiskyrimas ir jiems buvo badinga Zemutiné kritiné tirpumo
temperatura.
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DEGRADATION REACTIVE BLACK 5 DYE IN WATER VIA PERSULFATE-ACTIVATED
Ni-Cu CATALYSTS
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2 Department of Environmental Engineering, National Chung Hsing University, Taichung, Taiwan
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The widespread use of synthetic dyes across various industries has raised significant
environmental concerns. Azo dyes make up 60-70% of all organic dyes and are frequently
utilized because of their affordable price, structural adaptability, high molar extinction
coefficients, and acceptable color durability[1]. However, their chemical stability also makes
them persistent and resistant in natural environments [2]. One such azo dye is Reactive Black 5
(RB5), a complex compound with a molecular formula C;6H21NsNa;015Se and a molar mass of
991.82 g/mol. Due to its two azo bonds and chemical structure, RB5 is particularly resistant to
conventional wastewater treatment methods [3].

In this study, an advanced oxidation process (AOP) based on a heterogeneous Fenton-like
mechanism was employed to degrade RB5 in aqueous solution. This approach relies on the
generation of reactive oxygen species (ROS), which effectively mineralize organic pollutants into
carbon dioxide and water. Two types of Ni-Cu bimetallic catalysts were synthesized: one via a
conventional co-precipitation method and the other using an advanced Fluidized Bed
Homogeneous Crystallization (FBHC) technique. The catalysts were characterized using SEM,
EDS, XRD, FTIR, and XPS to evaluate their morphology, structure, and surface properties.

Selection of a suitable oxidant was a key parameter in optimizing the catalytic performance.
Hydrogen peroxide (H,0,), although commonly used in Fenton-based reactions, exhibited low
reactivity with the Ni-Cu catalyst. In contrast, sodium persulfate (Na,S,0sg) was found to be highly
effective across different pH ranges, including pH 6.5, which makes it more suitable for practical
and economically feasible wastewater treatment applications. Under optimized conditions, the
catalyst prepared via the conventional method achieved 90% decolorization of RB5 within 60
minutes. Remarkably, the FBHC-synthesized catalyst demonstrated superior performance,
achieving over 90% decolorization within just 10 minutes. Additionally, Total Organic Carbon
(TOC) analysis confirmed a 70% reduction, indicating substantial mineralization of organic
compounds.
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OKSADIAZOLO DARINIY, TURINCIY PIRIDINO PAGRINDA, SINTEZE IR SAVYBIY
TYRIMAI
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Azota turintys heterocikliniai junginiai yra esminiai statybiniai blokai, naudojami junginiy, turinciy
biologine ar medicinine svarbg, karimui. IS daugelio gamtoje aptinkamy heterocikliniy dariniy,
bltent azotg turintys junginiai yra labiausiai paplite, lyginant su sierg ar deguonj turindiais
analogais. Azotg turintys dariniai dalyvauja beveik visuose augaly bei gyviny fiziologiniuose
procesuose, taip pat atlieka svarby vaidmenj nukleorlgsciy sintezés procesuose ir ne tik [1].
Piridinas ir Sio heterociklo organiniai dariniai labai svarbis medicininéje chemijoje, nes pasizymi
jvairiomis ir naudingomis biologinémis savybémis. Jie demonstruoja antimikrobinj, antivirusinj,
antioksidacinj, antidiabetinj, antimalarinj, prieSuzdegiminj ir psichofarmakologinj aktyvumus [2].
Tuo tarpu oksadiazolo dariniai taip pat yra pladiai naudojami medicininéje chemijoje bei
farmacijoje kaip aktyvus agentai, pvz., prieSuzdegiminiy, analgetiniy, antimikrobiniy,
antivirusiniy, priesgrybeliniy, ir kity biologiskai aktyviy junginiy gamyboje [3].

Darbo tikslas — susintetinti pakeistus oksadiazolo darinius, turinCius piridino fragmenta, ir istirti

jy savybes.
/N \
N (0] 0 A\
s. J| =R

OH

1 schema. Principiné sintezés schema

Pirmojoje tyrimo dalyje, tarpiniy reakcijy metu, susintetintas tiksliniy junginiy pirmtakas
oksadiazoltiolis, pagal Zinomg sintezés metodikg [4]. Tuomet atliktas geriausiy alkilinimo
reakcijos salygy parinkimas. Trecioje tyrimo dalyje oksadiazoltiolis veiktas benzilhalogenidais
bazinémis reakcijos sglygomis ir gauti tiksliniai alkilinti oksadiazolo dariniai geromis reakcijos
produkto iSeigomis. Déka detaliy spektroskopiniy tyrimy, patvirtintos tiksliniy junginiy
strukturos. Jvertintas susintetinty naujy oksazolo junginiy antioksidacinis ir antimikrobinis
aktyvumas.
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POLIMERINIS KARKASAS SKIRTAS AUGLIO ANT LUSTO PLATFORMOS TYRIMAMS
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*eidvyle.gasiulyte@ktu.edu

Kiekvienais metais daugéja véZiu serganciy Zmoniy —iki 2050 m. jy gali bati virs 35 min. [1]. Norint
efektyviau tirti véZio eigg ir gydymo metodus, svarbu kurti pazangius modelius, tiksliai
atkartojancius realig naviky mikroaplinkg. Tradiciniai 2D modeliai negali tiksliai imituoti
kompleksinés 3D naviko struktiros, taciau ,auglys ant lusto” technologija leidZia sukurti
fiziologiSkai artimus 3D modelius, maZina gyvuny naudojima ir gali pakeisti ilgus bei brangius in
vivo tyrimus [2-3].

Sio darbo tikslas — sukurti pluostinés polimerinés membranos pagrindo ,auglys ant lusto”
modeline sistema ir jvertinti jos savybes.

=

1 pav. Auglys ant lusto modeliné sistema 2 pav. Pluostiniy membrany morfologija: CA 15 % (a); CA17 %
(b); CA 18 % (c); CA 20 % (d). Didinimas 3000 karty

Elektrinio verpimo metodais buvo pagamintos CA nanopluostinés, CH-PVA nanopluostinés
membranos bei PCL mikromembranos. Taip pat buvo sukurta kompozitiné PCL-CA membrana.
Elektroninés mikroskopijos analizé parodé, kad polimero koncentracija turi jtakos pluosto dydzZiui
ir vientisumui. PavirSiaus modifikavimas natrio hidroksidu, glutaraldehidu ir netermine plazma
pagerino pluosty hidrofiliskuma bei biosuderinamumg. PDMS pagrindo lustas buvo pagamintas
3D stereolitografijos metodu ir papildomai modifikuotas plazma. Tyrimas patvirtino, kad
pluostinés membranos lustuose yra efektyvus bldas pazangiems ir etiSkesniems véZio tyrimams.
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ANTIBAKTERINIY TINKY SU SLUOKSNIUOTAIS DVIGUBAIS HIDROKSIDAIS
KURIMAS IR APIBUDINIMAS

Laura Gliaudytél™

1 Kauno technologijos universitetas, Cheminés technologijos fakultetas, Lietuva
*laura.gliaudyte @ktu.edu

Kultlros paveldo objektai ir istoriniai pastatai visame pasaulyje palaipsniui nyksta dél Zalingy
aplinkos bei gamtos veiksniy. llgainiui statiniy bdklé prastéja dél drégmeés, oro uzterStumo,
temperatiiros svyravimy bei mikroorganizmy kolonizacijos. Sie procesai lemia pastaty erozija,
nuosédy kaupimasi, silpnina medZiagy struktira ir keicia jy fizikines savybes [1-2]. Sio tyrimo
tikslas — istirti galimg sluoksniuoty dviguby hidroksidy (SDH) panaudojimg mikroorganizmy
kolonizacijos kontrolei istoriniuose pastatuose. Sluoksniuoti dvigubi hidroksidai yra sluoksniuotos
struktiros sudarytos i$ trivalenciy ir dvivalenciy metaly, kurie kartu sudaro teigiamai jkrautus
sluoksnius [3]. Kadangi SDH sluoksniuose esantys metalai yra keiCiami, juos galima pakeisti j
antibakterinémis savybémis pasizymincius pereinamyjy metaly jonus tokius kaip varis ar cinkas
[4]. Tyrimo metu bendro nusodinimo, hidroterminés ir mikrobangy sintezés metodais susintetinti
sluoksniuoti dvigubi hidroksidai, istirtas SDH fazinis grynumas ir sintezés metody efektyvumas.
Taip pat istirtos tinky su SDH antibakterines ir antigrybelines savybes. Tyrimo rezultatai rodo, kad
SDH gali biti efektyvi priemoné mikrobiologinés kolonizacijos prevencijai ant istorniy pastaty
pavirsiy, prisidedant prie jy ilgaamziskumo iSsaugojimo.
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THE ANALYSIS OF AIR FILTER MATERIAL SUSTAINABILITY USING LIFE CYCLE
ASSESSMENT MODELING

Shovkat Gojaeval®, Tadas Prasauskas!, Goda Masioné?!
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*shovkat.gojaeva@ktu.edu

With growing global concerns about both air pollution and plastic waste, the demand for
sustainable alternatives to conventional filtration materials continues to increase [1]. Conducting
a Life Cycle Assessment (LCA) enables the environmental evaluation of bio-based air filter
materials, specifically those made from polylactic acid (PLA) and polybutylene succinate (PBS), in
comparison with fossil-based polypropylene (PP) [2].

SimaPro software, in accordance with ISO 14040/44 standards, was used in this study to model
the complete life cycle of each material, from raw material extraction to manufacturing and end-
of-life stages. Inventory data on biogenic carbon content, energy and resource use, emissions,
and waste is evaluated to determine the relative sustainability of these materials [3].

Although full results may still be in development at the time of presentation, this study highlights
the promising potential of bio-derived polymer structures to serve as both sustainable and
effective media in air filtration applications. The results will provide insights on the
environmental trade-offs and opportunities associated with the transition to sustainable air
filtration technologies.
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REZORCINOLIY JUNGIMO PER SIEROS ATOMA SU AZAHETEROCIKLAIS SINTEZES
KELIY TYRIMAS

Gabija Griskonyté®, leva Zutauté, Rita Buksnaitiené, Algirdas Brukstus

Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Lietuva
* gabija.griskonyte @chgf.stud.vu.lt

Daugiau nei 400-y klientiniy baltymy brendimas, aktyvavimas ir stabilizavimas priklauso nuo
Siluminio Soko baltymo Hsp90 [1]. Taip pat Hsp90 kliento baltymai atlieka svarby vaidmen]
reguliuojant jvairias Zmogaus lasteliy atliekamas funkcijas tokias kaip signalo perdavimas,
baltymy pernasa ir lgstelés proliferacija [2]. Sio baltymo slopinimas trikdo Igsteliy veikla.
Tyrimy metu pastebéti skirtumai tarp normaliose ir navikinése Igstelése esancio Hsp90 leidZia
ieskoti selektyvesniy vaistiniy preparaty [3]. Yra nustatyta, kad rezorcinolio fragmentas
sgveikauja su N-galo domene esancia ATP kiSene ir taip stabdo baltymo veiklg. Tad Sio darbo
tikslas susintetinti 4-((2- benzimidazolil)tio)rezorcinolius, kurie galéty turéti potencialo Hsp90
slopikliy paieskose ir prisidéty kovoje pries véij.

HO HQ
o
N OH N OH
Que -
N N
H H

HO OH
H — — N HO
@E S @E > OH
N N
HO H

OH
1 pav. Tiksliniy junginiy retrosintezés schema

Norint istirti benzimidazolo jtakg rezorcinolio slopinimo efektyvumui, i$ pradziy buvo
nuspresta Siuos fragmentus sujungti tiesiogiai, per sierg bei tiometileninj tiltelj. 2,4-
dihidroksibenzaldehidas buvo pasirinktas kaip pradinis junginys. Siekiant iSvengti Salutiniy
reakcijy, rezorcinolio hirdoksigrupés buvo apsaugotos jvedant metoksipakaitus. Tiesioginiam
sujungimui gauti aldehidas kondensuotas su diaminobenzenu. Tuo tarpu tiometileninio
tiltelio sintezéje, benzaldehidas buvo redukuotas iki alkoholio, kuris véliau paverciama j gerai
nueinancig grupe. Tiesioginis fragmenty sujungimas per sierg buvo atliekamas pasitelkus
Ulmanno tipo reakcijg, iS atitinkamo jodbenzeno ir tiobenzimidazolo. Reakcijy sglygos is
pradziy buvo optimizuotos su analogiskais lengvai prieinamais rezorcinoliniais dariniais.
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ETILO 2-(2-(2H-BENZIMIDAZO[2,1-B][1,3]TIAZIN-4-IL)FENOKSI)ACETATO IR ETILO
2-(2-(7H-IMIDAZO[2,1-B][1,3] TIAZIN-5-IL)FENOKSI)ACETATO SINTEZE IR
MODIFIKAVIMAS

Fausta Kairyté!”, leva Zutauté?

1 Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus Universitetas, Lietuva
fausta.kairyte@chgf.stud.vu.lt

Siuolaikinéje medicinoje ypatingas démesys yra skiriamas neurodegeneracinéms ligoms, kurios
siejamos su fibriliniy agregaty — amiloidy — susidarymu ir kaupimusi organizme. Sios struktiros
organizmo audiniuose kaupiasi netirpiy struktury pavidalu ir lemia jvairiy ligy atsiradima,
susijusiy su nerviniy audiniy silpnéjimu, placiau Zinomos ligos — Parkinsono, Alzheimerio ligos.
Siekiant atrasti amiloidiniy struktliry formavimasi slopinancius junginius vis daugiau tyrimy yra
atliekama su jvairiais mazamolekuliniais heterociklais. Vieni iS perspektyviy junginiy yra turintys
imidazolo Ziedg, o naujausi tyrimai rodo, jog junginiai, kuriy strukttroje yra imidazo[2,1-
b][1,3]tiazino fragmentas, pasizymi gebéjimu moduliuoti amiloidiniy struktiry agregacija[1].

Norint istirti 5-arilimidazo[2,1-b][1,3]tiazino pakaity poveikj alfa-sinukleino agregacijai, buvo
tikslingai pasirinkta sintetinti etilo 2-(2-(7H-imidazo[2,1-b][1,3]tiazin-5-il)fenoksi)acetaty is
atitinkamo 2-alkiniltioimidazolu. Siekiant praplésti tiriamyjy junginiy imtj, buvo pasirinkta
susintetinti etilo 2-(2-(2H-benzimidazo[2,1-b][1,3]tiazin-4-il)fenoksi)acetaty, panaudojant ta
pacig alkinilimidazo ciklizacijos reakcijos metodiky. Gautyjy junginiy esterio funkcinés grupés
toliau modifikuojamos iki pasirinkty aminy tolimesniems tyrimams.
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1 pav. Alkinilimidazo ciklizacijos reakcijos schema.
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2,1,3-BENZOTIADIAZOLO PAGRINDO SAVITVARKIUS MONOSLUOKSNIUS
FORMUOJANCIY JUNGINIY SINTEZE IR TYRIMAS
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Yang?, Artiom Magomedov?
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Atsinaujinancios energetikos paklausai augant, fotovoltinés technologijos tampa vis svarbesnés.
Remiantis AB , Litgrid“ duomenimis, 2024 m. metais Lietuvoje saulés energijos elektrinés buvo
atsakingos uz 16,4% nuo visos elektros energijos pagaminimo Salyje. Vis délto, tradiciniai silicio
pagrindo saulés elementai negali visiSkai pakeisti iSkastinio kuro dél daug istekliy reikalaujancios
gamybos. leSkant efektyviy, ekonomiskesniy alternatyvy, perovskitiniai saulés elementai (PSE)
iSkilo kaip rimti konkurentai. Nors PSE efektyvumas Zenkliai iSaugo, iSrySkéjo ir kliatys, kurios
stabdo tolimesnj jy plétojima.

Viena i$ jy — ribota elektrony transportui skirty medziagy (ETM) jvairové. Siuo metu dazniausiai
naudojami fulereno (Ceo) dariniai arba neorganiniai oksidai (TiO2, Sn0O3), taciau jos turi savy
trdkumy kaip sudétinga sintezé ar sluoksnio formavimo bidas. Pastaruoju metu démesys krypsta
| paprastesnés struktdros, savitvarkius monosluoksnius (SAM) formuojancius organinius
junginius, kurie iki Siol placiau tirti kaip skyléms selektyvios medZiagos [1]. Taciau Si junginiy klasé
dar néra placiai iStyrinéta ETM srityje. Vienas i$ perspektyviy chromofory ETM-SAM struktiroms
yra 2,1,3-benzotiadiazolas, pasizymintis geru tirpumu bei mazu redokso potencialiu, kas leidzZia
tikétis efektyvaus selektyvumo elektronams [2].

Siame darbe buvo susintetintos dvi 2,1,3-benzotiadiazolo pagrindo fosfonines rigstys,
besiskiriancios anglies jungiamosios grandinés ilgiu. Sintezé atlikta naudojant tris Zingsnius: 2,1,3-
benzotiadiazolo alkilinimas, Arbuzovo reakcija ir fosfono ragsties esteriy hidrolizé. IStyrus
junginiy optines, elektrochemines, termines savybés, jie buvo pritaikyti PSE suformuojant
elektronams selektyvy sluoksnj. Preliminaris rezultatai rodo, kad 2,1,3-benzotiadiazolo SAM gali
veikti kaip ETM, bet buvo pastebéta, kad ilgéjant alifatinei grandinélei mazéja PSE efektyvumas.
Gauti PSE parametrai rodo, optimizavus ETM-SAM struktlrg, galima tikétis aukstesniy
efektyvumy.
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CHEMICAL SYNTHESIS AND CATABOLISM OF N,O-METHYLATED PURINES

Daniil Kaminskyi!, Daiva Tauraité?!
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Transfer RNA is one of the most modified RNA species, with more than 170 different nucleotide
modifications. These chemical modifications affect the stability, structural integrity and
interaction of tRNA with cellular components. Research in this field aims to understand the
biochemical pathways involved in the synthesis, transformation and degradation of these
modified nucleotides and their role in various diseases such as mitochondrial disorders,
neurological conditions, obesity, diabetes and cancer [1]. The metabolic fate of these modified
nucleotides and their heterocyclic bases is still poorly understood. Understanding these
processes could be significant for drug development. The aim of this study was to synthesize
natural modified purines such as N®-methyladenine, O°methylguanine and N? N®-
dimethylpurine from commercially available modified purines. All synthesized purines were
purified by flash column chromatography. The purity and structure of synthesized compounds
were determined by UV/Vis, NMR spectroscopy, TLC and HPLC-MS analysis.

R ol X=NH,, H, Cl R

R=NHCH,, N(CH}, "
/N ‘ = N - </ ‘ = N
N - ==
H N 9 / N N x _ N R
N X N

\NH</ | /L y </ | oS ~

N X H Y
(LA LA - LA

1 scheme. Synthesis of modified purines

Further all modified purines were used as substrates to select enzymes involved in the catabolism
of the modified heterocyclic bases. For this purpose, purine auxotrophy-based selection systems
were used, which are similar to the previously described one [2]. These systems allow the
selection of enzymes that convert modified purines into respective unmodified ones. Escherichia
coli strains with purH, purA, guaA or guaB mutations were used to evaluate the enzymatic
conversion of modified purines. It was found that certain tested modified purines, such as N°-
methylguanine, O%-methylguanine, 6-chloroguanine supported the growth of purine auxotrophs,
whereas other tested modified derivatives did not support the growth of E. coli. These
phenomena are currently under investigation.

References:
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SUNKIUYJY METALY SALINIMO IS PRAMONINIY NUOTEKY TYRIMAS
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] pramonines nuotekas sunkieji metalai daZniausiai patenka per tokius gamybos procesus kaip
metaly apdirbimas, kasyba, baterijy ir elektronikos gamyba. Dél savo didelio toksisSkumo bei
gebéjimo kauptis, jie kelia rimtg grésme aplinkai ir visuomenés sveikatai. Todél metaly Salinimas
i$ nuoteky yra butinas siekiant sumazinti Siy pavojingy medziagy poveikj, taip pat uztikrinti
galimybe pakartotinai naudoti vandenj gamybos procesuose [1].

Pramoniniy nuoteky valymas kelia nemazai issukiy dél jvairiy trukdanciy veiksniy, tokiy kaip pH
svyravimai, konkurencija tarp jony, cheminiy medziagy saveikos ir kt. [2]. Siame darbe buvo
tiriamas Cu ir Zn pasalinimas i$ modeliniy ir realiy pramoniniy plovimo proceso nuoteky taikant
cheminio nusodinimo metoda. Siekiant jvertinti optimalias nusodinimo sglygas (pH, dozés) bei
skirtingy reagenty (NaOH, Ca(OH);) efektyvumg, buvo taikomas Jar test metodas, leidzZiantis
laboratorinémis sglygomis imituoti nuoteky valymo procesg ir nustatyti tinkamiausius
parametrus metaly Salinimui [3].

—- H)2 N —8—Ca(0OH)2

1 pav. Cu ir Zn koncentracijos pokytis modelinése nuotekose.

Atlikus tyrimus su modelinémis nuotekos, kuriose pradiné Cu koncentracija buvo 100 mg/I, o Zn
— 50 mg/|l nustatyta, kad NaOH geriau kontroliuoja tirpalo pH ir sumazina ne tik metaly
koncentracijg, bet ir iSvalyty nuoteky drumstumg bei susidarancio dumblo kiekj, o Ca(OH):
atveju susidaré daugiau dumblo, be to iSvalyty nuoteky drumstumas buvo didesnis. Optimalus
iSvalymo efektyvumas pasiektas esant pH lygiams tarp 10 ir 11, o regenty dozei - 200 mg/| (1
paveikslas).
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AMORFINIO TIO; PRIEDO JTAKA SINTETINIO GIROLITO STRUKTUROS
STABILUMUI HIDROTERMINEMIS SALYGOMIS

Ri¢ardas Kleinauskas!®, Anatolijus Eisinas?

12 silikaty technologijos katedra, Kauno technologijos universitetas
*ricardas.kleinauskas@ktu.lt

Kalcio hidrosilikatas — girolitas pasizymi labai geromis adsorbcinémis savybémis sunkiyjy metaly
jonams vandeniniuose tirpaluose bei gali bati naudojamas kaip priedas cementui siekiant keisti
jo hidratacijos kinetikg [1]. Dél didelio tarpplok$tuminio atstumo tarp jo grandines sudaranciy
[SiO4]* tetraedry, | girolito kristaly struktira gali jsiterpti daugelio cheminiy elementy jonai. Si
savybé leidZia modifikuoti jo savybés ir praplésti pritaikymo galimybes [2].

Pries tai atlikti tyrimai parodé, kad amorfinio TiO; priedas turi jtakos tarpiniy junginiy egzistavimo
trukmei ir persikristalizavimui j galutinj sintezés produktg girolitg [3]. Taip pat istirta, kad minétas
priedas jau sintezés pradzioje jsiterpia j C-S-H(l) ir/arba j Z-faze, kurie véliau persikristalizuoja j
girolitg. Todél vis dar lieka neaisSku, ar Sis priedas gali tiesiogiai jsiterpti j sintetinio girolito
struktdra. Siekiant tai jvertinti buvo iSkeltas Sio darbo tikslas — nustatyti amorfinio TiO; priedo
jtaka sintetinio girolito struktiros stabilumui hidroterminémis sglygomis.

Girolito stechiometrijg atitinkantis(C/S=0,66), CaO ir SiO> miSinys sumaiSytas su vandeniu
santykiu V/K = 10 ir hidrotermiskai apdorotas 48 val. 200 °C temperataroje (I ciklas). | gautg
sintezés produkta buvo jmaisSyta nuo 5 iki 20 % amorfinio TiO; priedo ir bandiniai papildomai
hidrotermiskai apdoroti 24 val. 200 °C (Il ciklas). Hidroterminé sintezé atlikta suspensijos
nemaisant. Pradinés Zaliavos ir sintezés produktai apibudinti RSDA ir VTA metodais.

Nustatyta, kad po 48 val. hidroterminés sintezés, produkte vyrauja girolitas ir CaCOs pédsakai,
kurie susidaré dél sgveikos su ore esanciu CO;. lyginant su vienstadijinés sintezés bludu (72 val.
200 °C) gautais produktais, po antro sintezés ciklo tiek grynoje sistemoje, tiek ir sistemose su
skirtingu amorfinio TiO, priedo kiekiu stebimi intensyvesni girolitui budingi difrakciniai
maksimumai bei mazesnio intensyvumo CaCO3 smailés. [3]. IStirta, kad amorfinio TiO, priedas
pilnai jsiterpia j sintetinio girolito struktlrg hidroterminémis sintezés metu, nes RSDA kreivése
néra identifikuojama jokiy naujy kristaliniy junginiy visomis tyrimo sglygomis. RSDA rezultatus
patvirtino ir VTA duomenys: terminése kreivése néra identifikuojama amorfinio TiO; kristalizacijai
j anatazg (~450 °C) ir/arba rutilg (~600-700 °C) bidingy endoteriminiy virsmy.
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NAUJY 2-PIRAZOLILBENZIMIDAZOLO DARINIY SINTEZE

Kamilé Klima$auskaité*, Melita Veiksaité , Eglé Arbaciauskiené, Algirdas Sackus

Cheminés technologijos fakultetas, Kauno technologijos universitetas, Kaunas, Lietuva
*kamile.klimasauskaite@ktu.edu

Heterocikliniai junginiai, savo sudétyje turintys benzimidazolo ir pirazolo fragmentus, pasizymi
jvairiu biologiniu aktyvumu. Pirazolo fragmentas yra vienas i$ labiausiai tiriamy dél savo
reikSmingo biologinio aktyvumo, tokio kaip prieSvézinis, prieSuzdegiminis, antioksidacinis,
antigrybelinis, priesSvirusinis, neuroprotekcinis [1, 2]. Benzimidazolo fragmentg turintys junginiai
taip pat pasizymi reikSmingomis biologinémis savybémis - antibakterinémis, antigrybelinémis,
priesvirusinémis, antidiabetinémis, prieSuzdegiminémis [3]. Sujungus Siuos du heterociklinius
fragmentus | vieng junginj, galima gauti biologiskai aktyvius biciklus, kurie yra svarbis
tolimesniame biologiskai aktyviy medziagy kdrimo procese.

Pagrindinis Sio darbo tikslas - iS 1-fenil-1H-pirazol-3-olio susintetinti 2-(1-fenil-3-metoksi-1H-
pirazo-4-il)-1H-benzimidazolo darinius. Pirmiausia, i$ 1-fenil-1H-pirazol-3-olio per kelias stadijas
gautas 1-fenil-3-metoksi-1H-pirazol-4-karbaldehidas, kuris panaudotas kondensacijos-ciklizacijos
reakcijoje su jvairiais o-fenilendiaminais. Gauti 1H-benzimidazolai papildomai N-alkilinti. Gauty
junginiy struktiros buvo nustatytos BMR spektroskopijos, MS spektrometrijos metodais.
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CONDUCTING POLYMER HYDROGEL FOR SMART DICLOFENAC-SODIUM
DELIVERY: FORMULATION, CHARACTERIZATION, AND RELEASE KINETICS
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Conducting polymer hydrogels are 3D crosslinked networks of conductive polymers that absorb
large amounts of fluid while maintaining sufficient conductivity, biocompatibility, and easy
modification. Their conductivity is a result of conjugated double bonds, which enables controlled
drug release triggered by specific stimuli, enhancing treatment precision across various disorders
[1-2]. Diclofenac (DCF), a widely used non-steroidal anti-inflammatory drug, provides analgesic,
antipyretic, and anti-inflammatory effects but is associated with risks like cardiovascular events
and gastrointestinal ulcers [3]. This study formulates and characterizes a Polypyrrole (PPy)-
sodium dodecyl sulphate (SDS)-agarose-polyvinyl alcohol (PVA) hydrogel for the sustained
release of DCF, addressing its rapid clearance and side effect profile.

The hydrogel was synthesized via in situ polymerization, where PPy-SDS was formed and
incorporated into a PVA-agarose matrix. PVA-agarose matrix was prepared by boiling until 90 °C
internal. The formulation involved preparing an ammonium persulfate (APS)-initiated PPy-SDS
gel, which was washed, blended with 5% PVA and agarose solutions, crosslinked with citric acid,
and polymerized overnight. The resulting hydrogel was shaped into spherical molds, dried, and
immersed in a diclofenac sodium solution for swelling and drug loading studies.

Analysis of the formulation was conducted, with UV-Vis spectrophotometry used to quantify DCF
loading and release efficiencies. Swelling behavior increased from 76.5% after 2 hours to 175.4%
after 5 days, while drug loading efficiency improved from 12.7% at 2 hours to 28.2% after 5 days,
indicating sustained drug loading. Over a 2-hour period, only about 14% of the drug was released.
The results indicate an initial gradual release phase, followed by a slower, sustained diffusion
phase, reaching a plateau at approximately 90 minutes.

These initial findings demonstrate the hydrogel's potential for controlled drug release. Further
kinetic modelling will help elucidate the underlying release mechanisms.
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CIKLINIY INDOLO DARINIY SINTEZE IR SAVYBIY TYRIMAI
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Indolo dariniai atlieka svarbig reikSme tiek organinéje, tiek ir medicininéje chemijoje. Jie pasizymi
iSskirtinemis  biologinémis  savybémis, tokiomis kaip prieSvézZinis, antimikrobinis,
priesuzdegiminis, antivirusinis, analgezinis poveikis ir kt. [1]. Ciklinés indolo dariniy sistemos turi
dar platesnes pritaikymo galimybes. Fermentas poli(ADP-ribozés)-polimerazé-1 (PARP-1) yra
atsakingas uz DNR regeneracija. Yra Zinoma, kad diazepinindolo sistema yra potencialus PARP-1
inhibitorius, kuris blokuoja fermento veiklg ir gali prailginti prieSvéZiniy terapiniy preparaty
veikimg [2-4].

Sio darbo tikslas — susintetinti naujas, ciklines indolo sistemas (1 pav.) ir istirti jy savybes.

1 pav. Ciklinés indolo sistemos

Tiksliniai indolo dariniai gauti atliekant klasikines ir modernias sintezés reakcijas, tokias kaip
N-alkilinimas, ciklizacija, halogeninimas, paladzio katalizuojamos kryzminio jungimo reakcijos.
Darbo metu atlikta iSsami naujai susintetinty indolo sistemy struktdry analizé.
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SYNTHESIS OF 1,3,4-THIADIAZOLE AMIDE DERIVATIVES
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1,3,4-Thiadiazoles are important five-membered heterocyclic compounds found in the structures
of various drugs and possessing antimicrobial, antifungal [1], anticancer [2], insecticidal [3],
antiviral [4], and herbicidal [5] biological activities.

1) POCl,

HZN:CS) NH,NHCSNH,  H,N CS) o o H,N g
o \©\ i I-digwane, o \©\ '\fN\% H CkOkCH o \©\ il N\>~
N/\/KOH rt, 24h Nl g” TN 3 s s N)H:O
2) 10% NaOH(aq), H CH;COOH, 50 °C, 10 min H HaC
1 reflux, 6 h 2 3 (84%)

6 (64%) 5 (45%) 4 (41%)
Scheme 1. Synthesis of novel 1,3,4-thiadiazole amide derivatives 3—6

New 1,3,4-thiadiazole amide derivatives containing a 4-aminobenzenesulfonamide moiety were
obtained from 1,3,4-thiadiazole 2 which was synthesized according to known methodology
(Scheme 1) [6]. Further in this work, an evaluation of the reactivity of amino groups was carried
out. Compound 3 was obtained by the reaction of 1,3,4-thiadiazole 2 with acetic acid anhydride
in good yield. By the reaction of 1,3,4-thiadiazole 2 with chloroacetyl chloride product 4 was
synthesized. The diacylated derivative 5 was obtained when excess amount of benzoyl chloride
was used. Compound 6 was formed by using niacin and coupling reagent HBTU according to the
method [7]. By monitoring the reaction progress, it was found that only one product 6 was
synthesized during the reaction. In summary, the acylation reactions first occur with the primary
amine, and only then with the secondary amine, while the amide nitrogen was not reactive.
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The expansion and rapid growth of industry has contributed to the generation of large amounts
of wastewater. Their treatment is energy-intensive and in some cases uses expensive chemicals.
In recent years, researchers have been focusing on new biotechnologies that can harness the
organic matter in wastewater to produce energy while at the same time treating the wastewater
[1]. In such cases, microbial biofuel cells (MBFCs) are becoming one of the most promising ways
to recover energy from wastewater treatment. MBFCs are bioelectrochemical systems that
generate an electric current by using micro-organisms, such as the yeast Saccharomyces
cerevisiae, which convert chemical energy into electrical energy due to the biochemical redox
processes occurring during the metabolism of the micro-organisms [2].

Despite numerous experiments, most microbial biofuel cells have one important and common
drawback: low current density due to the complexity of the charge (e.g. electron) transfer
between the micro-organism cells and the electrodes. By facilitating the transfer of charge from
the micro-organisms to the electrode, the overall efficiency of MBFC can be significantly
improved. One of the main obstacles to low charge transfer efficiency is the high electrical
resistance of the micro-organism cell walls [3].

The use of certain conductive materials (e.g. electrically conductive polymers and nanoparticles)
and/or the immobilisation of cells in complex matrices can improve charge transfer in microbial
biofuel cells in order to increase current density. In addition, more efficient redox mediators that
are less toxic and encapsulate the cells in a biocompatible electrically conductive polymer matrix
can be used to increase the stability and efficiency of biofuel cells [8].

In the prototype system, a glucose concentration of 25 mmol/L, 0.1 M Ka[Fe(CN)s]/Ks[Fe(CN)e]
was used in the simulations and further measurements were made to determine which of the
modified electrodes would generate the highest current under favourable conditions. The
surfaces of the electrodes have been modified with polypyrrole and a layer of nanomaterials for
better conductivity to increase the electron transfer between the yeast and the electrodes. The
surface morphology of the modified electrodes was studied using a scanning electron
microscope.

All modified electrode surfaces were found to improve electron transfer. In the system where
the anode was modified with PPy/yeast/PQ the generated power was 11.7 mW/m?. The biofuel
cell with the anode modified with PPy/10 nm AuNPs/yeast/PQ was found to generate the highest
power of all systems, with a maximum power of 1172.46 mW/m? and an increase of 677.72 times
compared to the control system (1.73 mW/m?).
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ELEKTROCHROMINIO ELEMENTO BE ITO SAVYBIY TYRIMAS
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2 Fiziniy ir technologijos moksly centras, lazeriniy tyrimy skyrius, Vilnius

Elektrochrominiai elementai yra prietaisai, kuriy pagalba galima reguliuoti prasiskverbiancig
$viesa bei efektyviai blokuoti nepageidaujama spinduliuote. Siems elementams kurti naudojamas
indZio alavo oksidas (ITO), kuris naudojamas, kaip laidus skaidrus elektrodas. Bet jis yra brangus,
trapus ir daugiausiai indZio atsargy yra Kinijoje, kurios senka, todél reikalingos alternatyvos [1, 2].

Siame darbe, pasitelkiant lazerines technologijas ant stiklo paviriaus buvo sukurti metaliniai
mikrotinkleliai, skirti naudoti kaip laidls skaidris elektrodai. IStirtos jy savybés bei pasirinktas
dizainas. Gauta, jog femtosekundiniu lazeriu gaunamos siauresnés linijos, lyginant su
pikosekundinu lazeriu, optinio profilometro duomenimis.

Ant Sio elektrodo sukamuoju bldu uzdedamas plonas sluoksnis elektrochrominio PEDOT:PSS
polimero. ISmatuotas optinis pralaidumas, iSmatuotas uztamséjimo periodas, atlikta cikliné
voltamperiné analizé.
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FERMENTINES HIDROLIZES PROCESO PARAMETRY OPTIMIZAVIMAS, SIEKIANT
PADIDINTI BIOLOGISKAI AKTYVIY JUNGINIY EKSTRAKCIJOS EFEKTYVUMA I3
JUODYJY SERBENTY ISSPAUDY
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Juodyjy serbenty iSspaudos yra Salutinis produktas, susidarantis perdirbant uogas j jvairius
gaminius, tokius kaip sultys, uogienés ir kt. Nors jos sudaro apie 20—30 % visos vaisiaus mases ir
daznai blna iSmetamos kaip atliekos, Siose iSspaudose vis dar gausu biologiskai aktyviy junginiy,
tokiy kaip taninai, flavonoidai, antocianinai bei kiti biologiskai aktyvus antriniai metabolitai [1, 2].

Sio tyrimo tikslas, taikant pavirsiaus atsako metoda (Response Surface Methodology, RSM),
nustatyti optimalias fermentines hidrolizes sglygas, leidZziancias maksimaliai iSgauti vertingus
junginius i$ juodyjy serbenty iSspaudy. Optimizacijai buvo pasirinkti du proceso kintamieji:
proceso laikas ir fermento Vyscozyme koncentracija. Optimizavimas vertintas pagal bendrg
fenoliniy junginiy kiekj (BFK), kuris buvo nustatytas taikant Folin—Ciocalteu metoda, ir pagrindiniy
antocianiny koncentracijg (cianidin-3-rutinozido, delfinidin-3-rutinozido, delfinidin-3-gliukozido
ir cianidin-3-gliukozido). Jie nustatyti naudojant kiekybiné ir kokybiné analize ultra efektyviosios
skysciy chromotografijos masiy spektofotometrijos metoda [3].

Nustatyta, kad optimalios fermentavimo salygos yra: 4,20 val., 50 °C temperatlra ir 65 uL
fermento. Esant Sioms sglygoms, ekstrakto iSeiga — 23,80 mg/100 g sausosios masés (SM), BFK —
85 mg/g ekstrakto, o bendra pagrindiniy antocianiny koncentracija — 61,50 mg/g ekstrakto.

Sis tyrimas atskleidZia fermentines hidrolizés potencialg, kaip tvaraus ir efektyvaus metodo,
leidZian¢io panaudoti maisto pramonés Salutinius produktus ir gauti vertingus biologiskai
aktyvius junginius i$ juodyjy serbenty iSspaudy.
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Luminescence is the emission of light from a substance that has absorbed energy, distinct from
the light emitted due to heat. Specifically, it occurs when an electronically excited species, not in
thermal equilibrium with its surroundings, spontaneously releases radiation. This process
involves the absorption of energy, which elevates electrons to higher energy levels, followed by
the emission of that energy as photons of light when the electrons return to their ground state.
Essentially, luminescent materials convert absorbed energy into light emission (photons). This is
known as excitation and emission. Luminescent materials are composed of a different matrix and
an activator (usually transition element or lanthanide). Many different classes of materials can
be used as matrices, including perovskites, pyrochlores, spinels, etc. In our experiment we are
using MgAl;04 spinel material as a matrix, which displays properties such as high hardness and
mechanical strength, high melting point and good thermal shock resistance, wide optical
transparency and a chemical inertness. While many different lanthanide ions, like Eu3* [1], Ho3*
[2], have already been doped into the magnesium aluminate structure, there is no
work regarding the Sm3* substitution for this spinel for MgAl.04, which was prepared by sol-gel
method using either EDTA or mixture between the EDTA and polyacrylamide. In this work, we
investigated the possible Sm3* ions doping into the MgAl>04 system.

The MgAl,0O4 spinel was synthesized by a sol-gel method, using either EDTA or the mixture
between the EDTA and polyacrylamide. Both methods allow to prepare phase-pure MgAl,O,4
compounds across a wide temperature range, from 700 °C to 1200 °C, with a notably short
annealing time of two hours. It was observed that small amounts of Sm3* ions doping nearly up
to 1 mol % did not produce any impurity phases. The resulting compounds were thoroughly
characterized using a variety of analytical techniques, including X-ray diffraction, scanning
electron microscopy (SEM), and Fourier-transform infrared (FTIR) spectroscopy. SEM analysis
revealed a direct correlation between increasing temperature and increased particle size. FTIR
spectroscopy confirmed the formation of the spinel structure.
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KOKYBEI
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Jvadas

Didéjant Zmoniy skaiciui, kuriems nustatytas glitimo netoleravimas, taip pat didéja ir jvairiy
kepiniy be glitimo paklausa. 2024 mety duomenimis, celiakija (autoimuniné liga, kai dél glitimo
netoleravimo kyla Zarnyno uzdegimas) nustatyta 1 % viso pasaulio gyventojy, o kiti sutrikimai
susije su glitimo netoleravimu sudaro 8,4 % pasaulio gyventojy. Todél kvietiniai miltai dazniausiai
keiCiami miltais be glitimo - kukurtzy, ryZiy arba jvairiy rieSuty. DaZzniausiai kepiniai be glitimo
pasizymi blogesnémis teksturos, iSvaizdos ir juslinémis savybémis, todél tokio tipo kepiniy
gamyboje naudojami jvairls priedai kepiniy kokybei ir juslinéms savybéms pagerinti [1].
Paskutiniu metu didelio susidoméjimo sulauké obuoliy iSspaudy panaudojimo kepiniuose
galimybés, tiek asortimento didinimui, tiek aplinkosauginiu poZitriu. Ple¢iant kepiniy
asortimentg bei ieSkant bty kaip pagerinti jy skonj, tekstirg, juslines savybes bei maistinguma,
sudaromos jvairios priedy kombinacijos, pavyzdziui, ksantano derva derinama su skaidulinémis
medZiagomis (pektinu), kuriy daug yra obuoliy bei kity vaisiy milteliuose arba i§spaudose. Sio
darbo tikslas — nustatyti obuoliy milteliy (5 %, 10 %, 40 %) ir ksantano dervos (1 %) jtaka keksiuky
be glitimo kokybei.

Tyrimo metodai

Tyrimo metu sudarytos septynios keksiuky be glitimo receptiros, nustatytas kepiniy aukstis,
taris, savitasis turis, drégmés kiekis, nuokepis, tekstliros savybés bei atliktas kepiniy juslinis
vertinimas. Taip pat nustatyta baltymuy, riebaly ir skaiduliniy medziagy kiekiai keksiukuose su 1 %
ksantano dervos bei 40 % obuoliy milteliy ir palyginti su kontroliniu kepiniu. Keksiuky aukstis —
tai jy iSmatuotas skerspjlvio aukstis. Kepiniy taris prilyginamas sory kruopy iSstumtam tiriui, o
savitasis tlris — tai kepiniy tlrio ir masés santykis. Keksiuky masés skirtumas pries kepimg ir po
kepimo vadinamas nuokepiu. Drégmés kiekis kepiniuose nustatytas dziovinant méginj 100-105
°C temperatiroje iki pastovios masés. Tekstlros tyrimai (kietumas, riSlumas, tamprumas) atlikti
naudojant TA-XTplus (“Stable Micro Systems”, UK) tekstliros analizatoriy. Bendras baltymy kiekis
nustatytas taikant Kjeldalio metodg, kai koeficiento reikSmé lygi 5,70, o riebaly kiekis — Soksleto
metodu. Tiriamuosiuose méginiuose nustatytas tirpiy ir netirpiy skaiduliniy medziagy kiekis
taikant AOAC Method 991.43. Juslinio vertinimo metu dalyvavo 8 asmenys, kurie vertino Sias
keksiuky be glitimo savybes: spalvg, saldumg, akytumg, sausuma, priedo (obuoliy milteliy) skonj,
trapuma, kietuma bei bendrg priimtinuma.

Rezultatai ir jy aptarimas

Keksiuky be glitimo nustatytos savybiy charakteristikos pateiktos 1 lenteléje. Didéjant obuoliy
milteliy koncentracijai, keksiuky aukstis, tlris, savitasis tlris mazéjo, bet drégmes kiekis didéjo,
nes obuoliy milteliuose esancios skaidulinés medziagos surisa didesnj vandens kiek;j.
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Ksantano derva daré teigiamg jtaka keksiuky auksciui, tariui, savitajam tariui bei drégmeés kiekiui.
Naudojant priedy ksantano dervos obuoliy milteliy derinj, pastebéta, kad obuoliy milteliy priedas
turéjo tokig pat jtaka: mazéjo keksiuky aukstis, taris ir savitasis tris. Maziausias drégmeés kiekis
nustatytas kontroliniame meéginyje, o didZiausias — naudojant 10 % obuoliy milteliy priedo.
Naudojant 1 % ksantano dervos ir 40 % obuoliy milteliy priedy, nustatytas didzZiausias keksiuky
2,74+0,01 cm aukstis, 110+0,83 cm3 taris, bei 2,51+0,02 cm3/g savitasis taris.

1 lentelé. Keksiuky be glitimo charakteristikos.

Receptiira Nuokebis. % Keksiuko Keksiuko Savitasis taris, Drégmeés
P pis, % aukstis, cm tiris, cm? cmi/g kiekis, %
Kontrole 9,5 2,3340,01 65+0,82 1,44+0,04 26,25%0,35
5 % obuoliy milteliy 10 2,3040,01 60+0,47 1,33%0,03 29,43+0,21
10 % obuoliy milteliy 5 2,130,03 50+1,63 1,05%0,03 31,94+0,24
1 % ksantano dervos 8 2,59+0,04 90+0,51 1,96+0,02 30,00+0,30
0, H 0,
1% ksantano dervos ir 5 % 10 2,44+0,09 85+0,84 1,88+0,04 29,89+0,002
obuoliy milteliy
- .
1% ksantano dervos ir 10 9 2,10+0,01 80+0,94 1,76+0,02 30,21+0,22
% obuoliy milteliy
- :
1% ksantano dervos ir 40 12 2,74+0,01 110+0,83 2,51+0,02 30,72+0,71
% obuoliy milteliy

Obuoliy milteliy jtaka keksiuky kietumui priklausé nuo priedo koncentracijos: 5 % priedo mazino
kietumg nuo 121,27+3,73 N iki 103,98+2,23 N, 0 10 % priedo didino iki 122,35+5,02 N. Priedas
ksantano derva Zymiai maZino kepiniy kietuma iki 57,29+4,38 N, o deriniai su 5 % ir 10 % obuoliy
milteliy taip pat maZino kietuma (atitinkamai 51,84+2,04 N ir 45,70+5,72 N). Kepiniy risSlumas
priklausé nuo priedy koncentracijy. Vertinant tik obuoliy milteliy jtaka, 5 % priedo koncentracija
padidino ris$lumg nuo 0,386+0,038 iki 0,408+0,023, bet 10 % sumazino iki 0,337+0,032. Rislumo
sumazeéjimas taip pat nustatytas naudojant ksantano dervos prieda. Naudojant 1 % ksantano
dervos ir 40 % obuoliy milteliy priedy derinj, nustatytas risSlumas yra 0,353+0,003. Nustatyta, kad
tyrimo metu naudoti priedai didelés jtakos keksiuky be glitimo tamprumui neturéjo. Naudojant
1 % ksantano dervos ir 10 % obuoliy milteliy priedy derinj nustatytas didziausias tamprumas —
0,836+0,07.

Keksiuky cheminés sudéties (baltymy, riebaly ir skaiduliniy medziagy) nustatymo rezultatai
pateikti 3 lenteléje. Tyrimo metu kontrolinés receptiros méginiuose nustatyta, kad baltymy
kiekis yra 3,57+0,12 %, riebaly — 17,58+0,35 %, skaiduly — 2,10 % (is kuriy netirpios 1,69 %, o
tirpios 0,41 %). Keksiukuose be glitimo su 1 % ksantano dervos ir 40 % obuoliy milteliy priedy
deriniu nustatytas baltymy kiekis yra 3,88+0,08 %, riebaly 15,49+0,31 %, skaiduly 4,39 %, i$ kuriy
netirpios 2,73 % ir tirpios 1,66 %. Remiantis Europos parlamento ir tarybos reglamentu NR.
1924/2006 dél teiginiy apie maisto produkty maistinguma ir sveikatinguma, galima teigti, jog $is
produktas yra skaiduly $altinis, nes 100 g produkto yra maziausiai 3g skaiduliniy medziagy [2].

Juslinio vertinimo rezultatai pateikti 1 paveiksle. Labiausiai priimtini buvo keksiukai, kuriuose
naudota 1 % ksantano dervos ir 40 % obuoliy milteliy.
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Spalva
7
&
Kietumas 5 Saldumas
Trapumas Alkytumas
Priedo skonis Sausumas
Kontrolé 5 % obuoliy miltelig
— 10 % obuoliy miltelin 1 % ksantano dervos
1 % ksantano dervos ir 5 % obuoliy milteliy 1 % ksantano dervos ir 10 % obuoliy multelig
1 % ksantano dervos ir 40 % obuoliy milteliy

1 pav. Keksiuky be glitimo juslinio vertinimo rezultatai

ISvados:

1. Obuoliy milteliai mazino keksiuky aukstj, tarj bei savitajj tarj, taciau dél priedo gebéjimo suristi
vandenj — didino gaminiy drégmes kiekj. Sio priedo jtaka kepiniy tekstiros savybéms priklausé
nuo koncentracijos. Naudojant 5 % obuoliy milteliy priedg, sumazéjo kietumas bei padidéjo
riSlumas, taciau padidinus priedo iki 10 % — kietumas padidéjo, o rislumas sumazéjo.

2. Ksantano derva turéjo teigiama jtaka keksiuky be glitimo gamyboje. Sis priedas padidino
keksiuky aukstj, tarj, savitajj tlrj ir drégmés kiekj. Naudojant ksantano dervos ir obuoliy milteliy
priedy derinj, keksiuky be glitimo savybés kito. Naudojant derinj ir didinant obuoliy milteliy
koncentracijg nuo 5 % iki 10 %, mazéjo keksiuky aukstis, taris ir savitasis tlris. Ksantano derva
Zymiai sumazino keksiuky be glitimo kietuma.

3. Vertinant bendrajj priimtinuma, geriausiai jvertinti keksiukai be glitimo, kuriems naudota 1 %
ksantano dervos ir 40 % obuoliy milteliy priedy derinys.

4. Tyrimo metu buvo sukurta receptura, kurios gaminius — be glitimo keksiukus — galima Zenklinti
kaip skaiduly Saltinj, nes nustatytas skaiduly kiekis buvo 4,39 %, is kuriy tirpios sudaré 2,73 %, o
netirpios — 1,66 %.

Literatiiros sarasas
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9,10-DIHIDROAKRIDANIL FRAGMENTUS TURINCIY ELEKTROAKTYVIY
ORGANINIY SPINDUOLIY SINTEZE IR SAVYBES
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Barsausko g. 59, Kaunas, 51423 Kauno m. sav., Lietuva
*aurimas.marapolskis@ktu.edu

Organiniai Sviesg skleidZiantys diodai (angl. OLED) — naudojami elektroniniuose vaizda
perteikianciuose jrenginiuose, o OLED rinkos dydis kiekvienais metais sparciai auga [1]. PrieSingai
nei skystyjy kristaly ekranai (angl. LCD), OLED jrenginiai neturi foninio Sviesos Saltinio, todél Sios
technologijos déka galima iSgauti plonesnius (nei LCD ekranai), lankscius, auksto spalvy kontrasto
ir rySkumo vaizduoklius. [2]

OLED jrenginius sudaro katodo, elektrony pernasos, elektronus blokuojantis, emisinis, skyliy
pernasos, skyliy injekcijos, anodo ir padéklo sluoksniai. Per prietaisg tekant elektros srovei,
emisinis organinis sluoksnis skleidzia Sviesg. [3] Siekiant pasiekti platy OLED prietaisy
panaudojimg, efektyviy organiniy spinduoliy paieska islieka aktuali.

S Katodas

Elektrony pernasos sluoksnis
Elektronus blokuojantis sluoksnis
3 l o/—lEmlsmls sluoksnis
= 5 o— Skyliy pernasos sluoksnis
44‘;: o o/— Skyliy injekcijos sluoksnis
Anodas

e Padeéklas

= S o

—

1 pav. OLED struktdra. (https://oled.com/oleds/)

Bus pristatyta serija 9,10-dihidroakridanilfragmentus turinciy organiniy spinduoliy, pasizymindiy
efektyvia meélynos spalvos spinduliuote, bei nagrinéjama jy terminiy, elektrocheminiy ir
fotofizikiniy savybiy priklausomybé nuo strukturos.
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1. HONG, Gloria; GAN, Xuemin; LEONHARDT, Céline; ZHANG, Zhen; SEIBERT, Jasmin ir kt. A Brief History of
OLEDs—Emitter Development and Industry Milestones. Advanced Materials, vol. 33 (2021), nr. 9, pp. 2005630.
ISSN 0935-9648. Prieiga per: https://doi.org/10.1002/adma.202005630.

2. IVANIUK, Khrystyna; STAKHIRA, Pavlo; YAREMCHUK, Iryna; KUTSIY, Stepan; BULAVINETS, Tetiana ir kt.
(Tetrafluorovinylphenyl)carbazole as a Multifunctional Material for OLED Applications. ACS Applied Electronic
Materials, vol. 5 (2023), nr. 4, pp. 2156—-2168Prieiga per: https://doi.org/10.1021/acsaelm.3c00047.

3. KANG, Kyungnam; BYEON, Inseop; KIM, Young Gu; CHOI, Jong-ryul ir KIM, Donghyun. Nanostructures in Organic
Light-Emitting Diodes: Principles and Recent Advances in the Light Extraction Strategy. Laser & Photonics Reviews,
vol. 18 (2024), nr. 8, pp. 2400547. ISSN 1863-8880. Prieiga per: https://doi.org/10.1002/lpor.202400547.

52


https://oled.com/oleds/
https://doi.org/10.1002/adma.202005630
https://doi.org/10.1021/acsaelm.3c00047
https://doi.org/10.1002/lpor.202400547

Vilnius

Chemistry and Chemical Technology 2025
Student Scientific Conference

EVALUATION AND COMPARISON OF ANTIOXIDANT AND ANTIBACTERIAL
ACTIVITY IN LAVENDER AND SAGE CALLUS CULTURES IN VITRO
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Natural extracts of lavender and sage are widely used in the pharmaceutical, cosmetic and food
industries for their antioxidant, antibacterial, anti-diabetic, and anti-inflammatory properties.
Both plants accumulate a wide range of phytochemicals, compounds, and essential oils, the
composition and concentration of which can be influenced by various factors. These chemical
compounds protect cellular functions and structures by reducing oxidative stress by neutralizing
reactive oxygen species (ROS) [1]. The aim of this study is to evaluate and compare the
antioxidant, phytochemical and antibacterial activity of medicinal plants [2].

The study was carried out using callus cultures of Lavandula angustifolia and Salvia officinalis
grown in Murashige and Skoog medium supplemented with different cytokinins 6-
benzylaminopurine (BAP) (0.2 mg/L) and thidiazuron (TDZ) (0.5 mg/L), the auxins 1-
naphthylacetic acid (NAA ) (0.1 mg/L), 2,4-dichlorophenoxyacetic acid (2,4-D) (0.5 mg/L) and
indole-3-acetic acid (IAA) (0.1 mg/L) and the additive L-tryptophan (0.5 mg/L). The antioxidant
activity of the plant materials was evaluated by DPPH, FRAP, ABTS, and reducing power assays.
The antioxidant enzyme activity of Lavandula angustifolia and Salvia officinalis callus cultures
and plant extracts of leaves, blossoms and shoots was also evaluated in vivo. Antibacterial activity
against Bacillus subtilis and Escherichia coli was measured using the Kirby-Bauer disc diffusion
method.

It was found that chlorophyll a, chlorophyll b, carotenoids, antioxidant enzyme activity and total
phenolic acid concentration were highest by lavender callus culture with TDZ (0.5 mg/L), IAA (0.1
mg/L) and L-tryptophan (0.5 mg/L). Studies have shown that both callus cultures grown with NAA
(0.1 mg/L), BAP (0.2 mg/L) and 2,4-D (0.5 mg/L) gave the highest antioxidant activity by DPPH,
FRAP and ABTS. The highest antibacterial activity against Escherichia coli was found in extract of
lavender blossoms in vivo.
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KAVOS TIRSCIY IR VANDENS KIEKIO JTAKA B-PUSHIDRACIO GIPSO STIPRIUI
GNIUZDANT
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*neringa.matutyte @ktu.edu

Kava yra vienas populiariausiy gérimy visame pasaulyje. Prognozuojama, kad 2030 metais kavos
suvartojimas pasieks 12 min. tony [1]. Didelé kavos paklausa yra neatsiejama nuo kartu
didéjancio atlieky kiekio, liekancio po kavos gamybos proceso. Daugiau nei 90 % susidaranciy
kavos tirs¢iy patenka j sgvartynus, kur irdami iSskiria kenksmingas Siltnamio efektg skatinancias
dujas [2]. Visgi, kavos tirs¢iuose yra gausu jvairiy naudingy medZziagy, tokiy kaip (hemi)celiuliozé,
ligninas, riebalai, aliejai bei kiti bioaktyvus junginiai, kuriuos galima isskirti ir panaudoti kuriant
aukstesnés pridétinés vertés produktus [3]. Taiau iSsamesnés informacijos apie po medziagy
iSskyrimo liekanciy kavos tirsciy pritaikymo galimybes, jog Sie vél netapty atlieka, Siuo metu
triksta.

Sio tyrimo tikslas yra nustatyti 20 °C ir 100 °C temperatilros vandeniu apdoroty kavos tirsciy
vandens ir kietos medziagos santykio jtakg B-pushidradio gipso stipruminéms savybéms.
MedZiagos analizuotos taikant VTA, RSFA, RSDA metodus bei naudojant optinj mikroskopa.
Paruosus B-pushidracio gipso su (ne)apdorotu 5 % (pagal mase) kavos tirs¢iy priedu misinius buvo
nustatytos tokios bandiniy savybés, kaip vandens/kietos medZiagos santykis (V/K), stipris
gniuzdant bei tankis.

Nustatyta, kad bandiniy, kuriuose naudoti kavos tirs¢iai buvo apdoroti 20 °C temperatiros
vandeniu, V/K santykis normalios konsistencijos teslai gauti sumaZéjo nuo 0,70 iki 0,65 lyginant
su bandiniais, kuriuose buvo naudotas neapdorotas priedas. Tuo tarpu kavos tirs¢ius apdorojus
100 °C temperatiros vandeniu, reikalingas V/K santykis sumazéjo iki 0,60. Gauti rezultatai
parode, kad didéjant V/K santykiui, gipso bandiniy su 5 % (ne)apdorotu kavos tirsciy priedu stipris
gniuzdant mazéja. Taciau bandiniy su 20 °C ir 100 °C temperatliros vandeniu apdorotu priedu
stipris gniuzdant buvo atitinkamai 4-11 % ir 35 % didesnis negu bandiniy, kuriuose buvo naudoti
neapdoroti kavos tirs€iai. Buvo nustatyta tiesiné priklausomybé tarp gipso bandiniy stiprio
gniuzdant bei tankio. Taip pat iStirta, kad didéjant V/K santykiui, kavos tirs¢iy daleliy
susitraukimas gipso bandiniuose didéja, o tai turi jtakos ir bandiniy stipriui.

Apibendrinant galima pasakyti, kad gipso bandiniuose naudojant 5 % kavos tirs¢iy prieda ir
didinant V/K santykj, bandiniy stipris gniuzdant mazéja. Skirtingos temperatlros vandeniu
apdorojus kavos tirscius, bandiniy stipris gniuzdant padidéjo nuo 4 % iki 35 % lyginant su
bandiniais, kuriuose buvo naudotas neapdorotas priedas.
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GREEN SEMICONDUCTORS: SYNTHESIS AND ANALYSIS OF INDIUM SULFIDE THIN
FILMS
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Thin films are essential in advancing modern technologies due to their wide range of applications
in electronics, optoelectronics, and energy systems. Chemical synthesis methods—such as
chemical bath deposition (CBD) and solvothermal processes—offer environmentally friendly,
low-cost, and scalable alternatives to physical deposition techniques, aligning with current efforts
toward greener materials processing [1][2].

Indium sulfide is a non-toxic, cadmium-free semiconductor with a suitable band gap (~2.0-2.3
eV) and high optical absorption, making it an environmentally responsible choice for replacing
more hazardous compounds like CdS [3]. Its properties make it highly suitable for use in
sustainable photovoltaic and photocatalytic systems [4].

The ecological and functional advantages of In,Ss have stimulated growing interest in its
application as a buffer layer in thin-film solar cells, as well as in photodetectors and gas sensors
[5][6]. The material’s performance is closely tied to the quality and morphology of the thin films,
which can be fine-tuned through chemical synthesis routes [7].

In this work we have synthesized thin indium sulfide films by chemical bath deposition method.
Structural and morphological analyses, including X-ray diffraction (XRD) and scanning electron
microscopy (SEM), confirmed the successful formation of crystalline In,S; thin films.

This study demonstrates an environmentally friendly and cost-effective method for producing
indium sulfide thin films. The results support the advancement of environmentally friendly
materials for future optoelectronic and energy applications, providing a sustainable alternative
to more harmful and resource-demanding materials.
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IZOTIURONIO DRUSKUY, TURINCIY FOSFONRUGSTIES ARBA KARBOKSIRUGSTIES
INKARINE GRUPE, SINTEZE IR TAIKYMAS PEROVSKITINIUOSE SAULES
ELEMENTUOSE
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Saulés energija yra viena i$ labiausiai naudojamy atsinaujinancios energijos rusiy ir tai yra viena
i$ priezasciy, kodél Siuo metu ypac daug démesio skiriama perovskitiniy saulés elementy plétrai.
Perovskitiniai saulés elementai (PSE) yra sparciai besivystanti treciosios kartos technologija, kuri
jau pasieké didesnj energijos konversijos efektyvuma nei silicio saulés elementai [1]. Perovskitiniy
saulés elementy gamyba yra paprastesné, patys elementai yra lengvi ir lankstus, o tai padidina jy
pramoninio taikymo galimybes. Nepaisant Siy privalumy, perovskitai yra labai jautrds aplinkos
veiksniams, o gamybos metu susidaro jvairds kristalinés gardelés defektai. Dazniausiai Siems
defektams sumaZinti arba pasalinti taikoma perovskito pavirSiaus pasyvacija organinémis
druskomis [2].

Anksciau atlikti tyrimai parodé, kad izotiuronio grupé gerai sgveikauja su perovskito sluoksniu,
todél junginiai, turintys Sig grupe, yra tinkami perovskito pasyvacijai. Perovskitinis sluoksnis gali
bati pasyvuojamas i$ virSaus arba apacios, taciau Siai dienai geriausi rezultatai buvo pasiekti
pasyvuojant perovskito sluoksnj i$ apacios [1 pav.].

Ag

ETL
Perovskite

Passivation layer

HTL

4 pav. Perovskitinio saulés elemento schema su pasyvuojant i$ apacios.

Dél Sios priezasties svarbu atsizvelgti ir j sgveikg tarp skyliy transportinio sluoksnio ir perovskito
bei pasyvavimui naudojamos organinés druskos kad buty uZtikrintas kuo didesnis saulés
elemento efektyvumas. Pagal pateiktg schemg [2 pav.] buvo susintetintos organinés izotiuronio
druskos su fosfonrigsties inkarine grupe bei jos pritaikytos perovskitiniy saulés elementy
pasyvavimui. Pastebéta, kad pasyvavimui pritaikius gautus junginius perovskitiniy saulés
elementy efektyvumas buvo pagerintas, taciau ilgéjant —CH,— fragmenty skaiciui, prastéja drusky
tirpumas. Siekiant pagerinti gautus rezultatus ir perovskitiniy saulés elementy pasyvavimo
procesg buvo pasirinkta susintetinti analogiskus junginius su karboksirtgsties inkarine grupe.
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Fosfonrtgstys ir karboskirtgstys gerai sgveikauja su skyliy transportiniu sluoksniu, uztikrindamos
greitg kravio pernasg ir pagerindamos bendra perovskitinio saulés elementy veikima [3].

s -
NH>"1
M 2
HaN“ “NH,

n =4 -12; R = PO(OH),, COOH

2 pav. Sintezés schema.

Siame darbe buvo palyginti bifunkciniai pasyvavimo agentai, turintys izotiuronio bei
fosfonrtgsties arba karboksirtgsties fragmentus, ir jvertintas jy poveikis perovskito saulés
elementams.

Padéka. Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos IéSomis, sutarties nr. [S-ST-24-19].
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BIOLOGICAL HEAVY METAL FILTER UTILIZING THE PROTOZOAN TETRAHYMENA
THERMOPHILA BIOACCUMULATION PROPERTIES

Mindaugas Matijinas'*, Remigijus Ivanauskas?

1 Kaunas University of Technology, Department of physical and inorganic chemistry.
*mindaugas.matijunas@ktu.edu

Dissolved heavy metals in wastewater represent a persistent threat to both environmental and
public health due to their chronic toxicity [1]. Conventional treatment approaches—such as
chemical precipitation and membrane ultrafiltration—are often energy-intensive and may not be
sustainable at lower contaminant concentrations [2]. Alternatively, biological processes offer an
environmentally friendly solution by exploiting the innate abilities to sequester heavy metals via
mechanisms including bioprecipitation, biosorption, and bioaccumulation [3].

In this study, the bioaccumulation potential of the protozoan Tetrahymena thermophila was
evaluated for a suite of heavy metals. The bioaccumulatory properties of T. thermophila were
harnessed by designing a novel filter — constructed from recycled, compressed scrap textiles
(dimensions: 2.5cm x 5.0cm x 0.25cm) — into which a concentrated suspension of
nutrients with protozoa was inlaid. As a renewable nutrient source, spirulina was used to replace
conventional peptone. The optimized biofilter achieved cell densities between 20,000 and 32,000
cells/cm?® and bioaccumulated approximately 90% (47.02 uM) of Zn?* ions from wastewater over
a three-day period. The bioaccumulation capacity, measured during toxicity evaluations
(0.17 — 0.22 ng/cell), was comparable to that observed in the filter tests (0.12 — 0.19 ng/cell).

r 100
50

e 0
- 80

y i

- 50

\
\

- 40

/
/ - 30
- 20

- 10

Total Zn?* ion bioaccumulation, %

Total bioaccumulated Zn?* ions, UM
N w
o o

[
o

0 0
0 0.5 1 15 2 2.5 3

Time, days

Fig. 1. Left — biofilter design. Points indicate areas where concentrated cell nutrient suspension was inlayed. Right —
Bioaccumulation capacity of the tested filter. Initial Zn?* concentration — 53.15 uM.
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CONSTRUCTION AND IMPLEMENTATION OF MACHINE LEARNING
INTERATOMIC POTENTIALS FOR H3PO4 SYSTEMS

Gabrielius Mockus®*, Deimantas Smigelskas?, Rokas Silkinis?, Linas Vil¢iauskas®

! Department of Chemical Engineering and Technology, Center for Physical Sciences and Technology, Lithuania
*gabrielius.mockus@ftmc.lt

The use of machine learning in computational chemistry is growing quickly. One area where this
is especially useful is in the construction of machine-learned interatomic potentials (MLIPs),
which are now supported by the Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) [1].

MLIPs offer two key advantages: they are generally more accurate than traditional empirical
interatomic potentials, and they allow for faster simulations while using fewer computational
resources compared to methods like Density Functional Theory (DFT).

During our research, we have constructed an MLIP for H3PO4 and systems similar to it [2]. The
main aim was to explore how proton conduction works in HsPOjs, as well as similar systems. Since
H3POa is known to be one of the best pure proton conductors [3], studying its behavior could help
improve fuel cell technologies and also deepen the understanding of proton transport in
biological systems [4].

The results suggest that correctly implemented MLIPs can accurately model the molecular
dynamics of these systems, achieving performance close to DFT but with much lower
computational cost.
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KETVIRTINIO NUOTEKY VALYMO EFEKTYVUMO VERTINIMO REALIU LAIKU
GALIMYBIY TYRIMAI

Emilija Mockuté, Povilas Reskevicius, Inga Urniezaité

Aplinkosaugos technologijy katedra, KTU, Radvilény pl. 19, Kaunas, Lietuva. *emilija.mockute@ktu.edu

Tikslas. )vertinti SAK metodo taikymo galimybes ketvirtinio nuoteky valymo efektyvumui
kontroliuoti.

Miesty nuoteky valymo jrenginiai efektyviai Salina organines medziagas, azotg ir fosfora, taciau
ne mikrotersalus, tokius kaip PFAS, farmacinés medziagos ir ftalatai, kurie kelia grésme aplinkai
ir Zzmoniy sveikatai. ES, siekdama suvaldyti Sias rizikas, priémé naujg miesto nuoteky valymo
direktyva, numatancia ketvirtinio valymo diegimg. EMPEREST projekte UAB ,Kauno vandenys”
bandomas ketvirtinio valymo prototipas, tersSaly pasalinimo efektyvumas stebimas realiu laiku
taikant 254 nm SAK matavimus ir analizuojant iStirpusios organinés anglies (I0OA) koncentracija.
1pav. atvaizduojama SAK redukcijos efektyvumo priklausomybé nuo ozono koncentracijos.

SAK redukcijos efektyvumo priklausomybé nuo ozono
koncentracijos
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1 pav. SAK redukcijos efektyvumo priklausomybé nuo ozono koncentracijos

ISvados. Ozonavimo metu SAK mazéja sparciau nei IOA, nes pirmiausia oksiduojamos aromatinés
strukturos, o GAA filtracijos metu SAK ir IOA maZzéja tolygiai, nes aktyvioji anglis adsorbuoja
jvairius organinius junginius.

Padéka. EMPEREST projektui uz galimybes pasinaudoti Interreg Baltijos jlros regiono programa 2021-2027 m.
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SILICIO PAVIRSIUJE SUFORMUOTY FOSFOLIPIDINIY MEMBRANY
ELEKTROCHEMINIY SAVYBIY TYRIMAS

Kajus Momgaudis!*, Audra Valitniené?!

! Chemijos institutas, chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Lietuva
*kajus.momgaudis@chgf.stud.vu.lt

Fosfolipidiniy membrany tyrimai yra ypac svarbls mokslinése srityse, siekianciose perprasti
biologiniuose procesuose vykstancius reiskinius. Struktlrinj pagrindg sudarantys fosfolipidy
dvisluoksniai atlieka signaly perdavima Igstelése, bei prisideda prie svarbiy Igsteliy funkcijy, tokiy
kaip apsauginé-barjeriné paskirtis ar medZiagy transportas. Sios biologinés sistemos jau yra
placdiai istirtos ant metaly [1, 2] ir metalo oksidinio pavirsiy [3], taciau tokiy substraty pavirSiaus
nelygumai kelia problemy dél nepakankamo rezultaty atkuriamumo.

Rezultaty skllaidos problema siejama su nevienodu naudojamy pavirsSiy Siurkstumu. Todél Sio
tyrimo tikslas buvo suformuoti ir tirti prikabintas lipidiniy dvisluoksniy membranas (tBLM, angl.
Tethered Bilayer Lipid Membrane) ant atomiSkai lygaus poliruoto silicio pavirSiaus. tBLM
formavimui silicio pavirSiuje buvo suformuotas savitvarkis monosluoksnis (SAM), naudojant
oktadeciltrichloro silano (OTS) junginj. Kadangi suformuoto SAM elektrocheminés savybés gali
lemti tBLM relevantiskumg ir kuriamy tBLM jutikliy jautrumg poras formuojanciy toksiny
nustatymui, todél Siame darbe buvo atlikti SAM ir tBLM elektrocheminiai tyrimai, naudojant
elektrocheminio impedanso spektroskopijos (EIS) metoda.
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1 pav. Si pavirsiuje suformuoto OTS SAM elektrocheminiai tyrimai PBS, pH 7,1. A: EIS kompleksinés talpos grafikas
B: EIS Bode fazeés grafikas. C: EIS impedanso modulio grafikas. D: OTS SAM cikliné voltamperograma. Visi EIS
spektrai buvo fiksuoti nuo 10° Hz iki 0,5 Hz, naudojant Ag/AgCl (3M KCl) palyginamajj elektroda.

Naudojantis EIS metodu gaunamas gausus informacijos kiekis apie globalias substrato
elektrochemines bei tarpfazines savybes. Sios kritinés jivalgos sudaro pagrindg tolesniam
biologijos ir medziagy mokslo vystymuisi, leidzia tiksliau modeliuoti membraniniy sistemy
savybes bei numatyti jy veikima realiomis sglygomis.
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TERMOJAUTRUS DEKSTRINO DARINIAI: SINTEZE, SAVYBES IR TAIKYMO
GALIMYBES

Emilija Morkvénaité®, Ramuné Rutkaité, Miglé Savické

Polimery chemijos ir technologijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*emilija.morkvenaite@ktu.edu

Termojautrds polimerai yra itin svarbis Siuolaikinéje medZiagy chemijoje ir biomedicinoje dél
savo gebéjimo keisti fizines ir chemines savybes, reaguojant j temperatdrinius pokycius. Tinkamai
modifikuojant tokius sintetinius ir biopolimerus, juos galima pritaikyti, kuriant termojautrius
hidrogelius, iSmanigsias dangas ir bioaktyviy junginiy jkapsuliavimo sistemas [1].

Siame darbe buvo susintetinti termojautris tinklinti dekstrino oktenilsukcinaty ir poli(N-
izopropilakrilamido) (PNIPAM) kopolimerai (1 schema). Pirmajame sintezés etape radikalinés
polimerizacijos budu susintetinti skiepytieji kopolimerai, prie dekstrino oktenilsukcinaty,
kuriuose oktenilsukcinato grupiy kiekis svyravo nuo 4,37 iki 10,67 %, grandiniy suformuojant
Sonines PNIPAM grandines. Antrajame etape, skiepytieji kopolimerai buvo sutinklinti, naudojant
N,N’-metilenbisakrilamidg. Dekstrino dariniy cheminé sudétis ir jos pokyciai buvo jvertinti
naudojant FT-IR spektroskopijg, o terminés charakteristrikos — termogravimetrine analize ir
diferencine skenuojamaja kalorimetrija.

n
OR; " \)LN NJK/
0, N K2S,0
D)Ni RQ 07 NH
OrR — )

W ° .
R=H;R, =
-, . " o

Na H
Vo <
R m H
N\_|rO o)y\t
o] * AN
R=H; Ry
o _
0 o

2 schema. Dekstrino dariniy ir N-izopropilakrilamido kopolimerizacijos ir tinklinimo N,N’-metilenbisakrilamidu
reakcijy schema

Visy kopolimery vandeninius tirpalus/dispersijas Sildant, pasiekus 31-33 °C temperatira, vyko
faziy atsiskyrimas ir jiems buvo budinga Zemutiné kritiné tirpumo temperatdra. Tinklinty dariniy
brinkimo tyrimai, atlikti skirtingo pH terpése, parodé, kad rugstinéje terpéje ir aukStesnéje
temperaturoje brinkimas intensyvesnis, taip pat didesnj brinkumg jtakojo didesnis
oktenilsukcinato grupiy kiekis. Tinklinti dekstrino dariniai buvo panaudoti gamtiniy ekstrakty
(artiSoky ir zaliyjy kavos pupeliy) imobilizavimui, suformuojant tabletes. Ekstrakty atpalaidavimo
iS tableciy jvairiose terpése tyrimai patvirtino Siy medziagy potencialg, kuriant kontroliuojamo
veikliyjy medziagy atpalaidavimo sistemas.
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DERIVATIVES OF 2,7-DIBROMO-9,9-DIMETHYL-9H-FLUORENE and 2,7-DIBROMO-
9,9-SPIROBIFLUORENE AS ELECTROACTIVE MATERIALS

R., Naghizade, A., Kalatozishvili, R., Keruckiené, J. V. GraZzulevicius

Department of Polymer Chemistry and Technology,
Faculty of Chemical Technology,
Kaunas University of Technology
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Low-molar-mass and polymer organic light emitting diodes have attracted considerable attention
due to their great application potential in large area flat panel displays and solid state lighting [1
]. Such devices tend to have multilayer device configuration with a hole transport layer, an
electron transport layer and an emissive layer, and some of them also have a hole injection and
an electron injection layer [2].

The selection of appropriate materials for each layer is of great importance. Generally, the
molecular structures of hole transport materials usually contain electron-donating moieties, such
as carbazole, triarylamine, diphenylamine, N-phenyl-1-naphthylamine etc. [3]. However,
traditional methods for synthesizing electroactive materials have notable drawbacks such as low
reaction yields, longer reaction times, dependence on hazardous, expensive and moisture-
sensitive reagents, as well as involving large amounts of reactants. Additionaly, these methods
often require intense reaction conditions, longer workup procedures, and difficulties in catalyst
regeneration.

In this work, we employed efficient Suzuki coupling reactions of 2,7-dibromo-9,9-dimethyl-9H-
fluorene and 2,7-dibromo-9,9’-spirobifluorene with (B-(9-phenyl-9H-carbazol-3-yl)-boronic acid
and (6-Phenyldibenzo[b,d]furan-4-yl)boronic acid. Their thermal, electrochemical, and
photophysical properties will be presented.
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NANOSTRUCTURIZATION OF BARE GOLD ELECTRODES FOR BIOFUEL CELL
APPLICATIONS: DROP-CASTED NANOPARTICLES VS ELECTROCHEMICALLY
FORMED SURFACES

Mindaugas Oksas®, Arnas Naujokaitis?, Dalius Ratautas?, Rasa Rutkiené?, Vitalija Jasulaitiené?,
Rolandas Megkys2, Marius Dagys2, Rokas Zalnéravicius'?

ICentre for Physical Sciences and Technology, Sauletekio av. 3, LT-10257 Vilnius, Lithuania
2Institute of Biochemistry, Life Sciences Center, Vilnius University, Saulétekio av. 7, LT-10257 Vilnius, Lithuania
mindaugas.oksas@gmc.stud.vu.lt

Direct electron transfer (DET) between redox enzymes and electrodes has been widely studied
to understand electron transfer and develop third-generation biosensors and biofuel cells [1].
Since the potential drops caused by mediated electron transfer (MET) are higher than the DET
ones, the latter usually exhibit lower onset potentials and, consequently, higher open circuit
voltages (OCV). These properties become crucial to maintaining modern, ultra-low-power
devices such as implantable sensors [2-3]. Many efforts have been addressed to improve DET
reactions towards the nano-structurization of bare electrode surfaces. However, even in labs,
their modification is challenging. Scalable nano-structuring methods of nano-structurization
would be of great interest for biosensor and biofuel cell applications.

The electrochemically fabricated nanoporous gold (nPG), as well as highly nanoporous gold (hPG)
electrodes, represent a very promising alternative for the scale production of nanostructured
electrodes. The morphology of the hPG electrode exhibits a well-defined porous structure with a
diameter ranging from 12 to 43 um, as confirmed by scanning electron microscopy (SEM) analysis
(Fig. 1 a). The porous gold matrix is made of oval-shaped structures with sizes ranging from 33
to 97 nm (Fig. 1 b). In this study, nPG, hPG and Au NPs modified electrode surfaces were
synthesized and further used to improve DET-based bioanode performances. It was shown that
the glucose dehydrogenase-based bioanode exhibit higher current densities on the hPG
electrodes compared to nPG and drop-casted Au NPs-modified gold electrodes (Fig. 1 c)
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Fig. 1. Top-side SEM images of the highly porous gold (hPG) electrode (a, b) produced via two-step electrochemical
processes: electro-deposition and hydrogen bubble template. Cyclic voltammograms (c) show the DET
performances of bioanodes based on glucose dehydrogenase immobilized on the hPG and Au NPS-modified gold
electrodes.
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OPTIMIZATION OF STEAM METHANE REFORMING FOR ECONOMIC AND
ENVIRONMENTAL PERFORMANCE
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As the global energy demand continues to rise and concerns about climate change intensify, the
search for sustainable and low-emission energy alternatives has become more urgent than ever.
Hydrogen has emerged as a promising energy carrier due to its high energy content, versatility,
and potential to support decarbonization across multiple sectors. However, most of the hydrogen
produced today comes from fossil fuels through processes like steam methane reforming (SMR),
which are associated with significant CO, emissions. Recent advancements in SMR technology
including carbon capture, utilization and storage (CCUS) and process intensification, have
reduced its environmental impact and are classified under "blue hydrogen" pathways. These
enhancements represent an important transition phase, but they still rely on natural gas and are
not fully emission-free. [1]

This paper explains that hydrogen production through SMR remains the most economically viable
method today. As a result, the main focus is on optimizing SMR not only to improve its cost-
effectiveness, but also to reduce its environmental burden. Improvements in heat integration,
reactor design, and emissions control are discussed, along with strategies like partial substitution
with green hydrogen. Although renewable methods such as water electrolysis powered by solar
and wind energy offer a carbon-free alternative, their current high costs and scalability
limitations hinder their wide-scale adoption at this stage. [2]

To support the optimization process, a simulation study was carried out using Aspen HYSYS, a
process modeling software widely used in the chemical industry. A model was developed for a
methane reforming system with a production capacity of 30,000 kg/h, corresponding to the
natural gas consumption of current technology. Technological enhancements included modifying
the temperature regime of the primary reformer, reducing the fuel gas requirement, increasing
air input to the secondary converter, and enriching it with pure oxygen to maximize methane
conversion. Additionally, 30% green hydrogen (relative to total hydrogen produced) was
introduced. Simulation results showed that by supplying 3,101 kg/h of raw hydrogen, the amount
of gas combusted was reduced from 18,000 kg/h to 13,000 kg/h, leading to a CO, emission
reduction of approximately 8,294 kg/h. These findings demonstrate that targeted process
optimization of SMR, supplemented by green hydrogen, can offer significant environmental
benefits while maintaining economic feasibility.
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CELL FATE DETERMINATION POST-ELECTROPORATION: UNVEILING THE IMPACT
OF INTRACELLULAR MOLECULE LEAKAGE
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Magnus University, Kaunas, Lithuania
*anusiya.panneerselvam@stud.vdu.lt

Electroporation applies high-voltage electrical pulses to alter cellular membrane permeability.
This leads to two mechanistically distinct forms of cell death: first-stage irreversible
electroporation (FirEP), through catastrophic membrane failure, and latestage irreversible
electroporation (LirEP), through delayed stress responses induced cell death after initial pore
resealing. In this study, we investigated intracellular molecule loss and how these molecules
impact cell viability following electroporation. We investigated CHO-K1 cells using flow cytometry
and clonogenic assays. Results indicated that cell fate, either recovery or irreversible
permeabilization, is determined within 35 minutes post-electroporation. FirEP occurred
following intense pulsing, whereas LirEP followed moderately strong electric fields. Interestingly,
balancing electroporation buffer with electroporation supernatant (EP SN) which contained
extracted intracellular content from irreversibly electroporated cells partially rescued LirEP-
affected cells, highlighting the significance of EP SN maintaining cell homeostasis after EP. Further
we demonstrated that loss of intracellular macromolecules (>30 kDa), but not the loss of small
molecules such as ATP, is the major cause of reduced electroporated cell viability. This verifies
the hypothesis that macromolecules as proteins and nucleic acids that leaked via transient pores
play a significant role in increasing cell survival after EP. These findings give mechanistic insight
into the impacts of molecular leakage during electroporation and provide strategies for
minimizing delayed cell death. In conclusion, this concept sheds more light on cell death due to
electroporation and offers a framework for the improvement of electroporation-based
treatments.
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2-ALKENILTIOIMIDAZOLY ELEKTROFILINES CIKLIZACIJOS REAKCIOS, SKIRTOS
IMIDAZO[2,1-b][1,3]TIAZINY SINTEZEI

Martyna Paulauskaité!”, leva Zutauté?

! Chemijos institutas, Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Lietuva
*martyna.paulauskaite@chgf.stud.vu.lt

Imidazo[2,1-b][1,3]tiazino fragmenta turinciy junginiy biologiniy savybiy spektras yra itin platus,
apimantis priestuberkuliozinj [1], prieSuzdegiminj [2], priesgrybelinj [3] bei amiloidy agregacija
slopinantj [4] poveikj. Siems junginiams bidingas puikus cheminis stabilumas ir gebéjimas
selektyviai sgveikauti su jvairiomis biomolekulémis, todél jie itin patrauklls tiek sintetiniu, tiek
medicininiu pozZiuriu.

Imidazo[2,1-b][1,3]tiazinai gali blti sintetinami jvairiais keliais. Siuo metu populiarus bidas yra
alkiny elektrofily inicijuocjamos nukleofilinés ciklizacijos reakcijos. Tokiu bidu galima efektyviai
formuoti imidazo[2,1-b][1,3]tiazino Ziedus, islaikant aukstg selektyvuma bei gerg reakcijos iSeiga.
Taciau 2-alkeniltioimidazoly elektrofily inicijuojama ciklizacija iki Siol néra iSsamiai tyrinéta. Todél
Sio darbo tikslas yra istirti 2-alkeniltioimidazoly elektrofilinés ciklizacijos metodus, naujy
imidazo[2,1-b][1,3]tiazino junginiy sintezei.
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1 schema. Benzimidazo[2,1-b][1,3]tiaziny sintezé

Pradiniu junginiu buvo pasirinktas 2-cinamiltiobenzimidazolas, kuris buvo susintetintas per kelias
stadijas. Toliau, naudojant jvairius elektrofilinius I* Saltinius, buvo optimizuotos ciklizacijos
reakcijos sglygos, kuriy metu susidaré imidazo[2,1-b][1,3]tiazino dariniai su gerai nueinancia
grupe (1 schema). Véliau Siuos junginius paveikus baze, jodas buvo nesunkiai eliminuojamas.
Taciau priklausomai nuo reakcijos sglygy buvo gauti skirtingi junginiai, kas suteikia galimybe
kontroliuoti reakcijos selektyvuma.
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PENKTOJE PADETYJE CIKLINIAIS AMINAIS IR AMIDAIS MODIFIKUOTY 1-CHLOR-
2,4-DIMETOKSIBENZENVY) SINTEZE

Ugnius Popovas”, leva Zutauté

Vilniaus universitetas, Chemijos ir geomoksly fakulteto Chemijos institutas, Lietuva
*ugnius.popovas@chgf.stud.vu.lt

Hsp90 (angl. Heat Shock Protein) yra vienas pagrindiniy molekuliniy Saperony, atsakingas uz
daugiau nei 300 klientiniy baltymy brendimo procesy reguliavima. Daugelis Siy baltymy yra susije
su sunkiai gydomomis ligomis, tokiomis kaip véZys, neurodegeneraciniai bei infekciniai
susirgimai. Dél to Hsp90 laikomas svarbiu taikiniu ieSkant naujy sintetiniy baltymo slopikliy.
Vienas i$ pagrindiniy jo farmokofory yra rezorcinolio fragmentas. Jo hidroksigrupés formuoja
vandenilinius rySius su Hsp90 N-terminalio domeno aminorigstimis, o tai lemia baltymo
slopinimg. Dél Sios savybés rezorcinolio fragmentg turintys junginiai placiai taikomi kuriant
pazangesnius antros kartos Hsp90 slopiklius [1].

Norint sukurti naujas struktidras, pasiZzymincias geresnémis baltymo slopinimo savybémis, buvo
nuspresta susintetinti junginius, kuriy sudétyje yra rezorcinolio fragmentg turintys amidai ir
aminai. Bazine molekule pasirinktas 4-chlorrezorcinolis.

Pirmiausia j Sio junginio $estgjg padétj buvo jvesta aldehido grupé. Antrajame etape, atsizvelgiant
j planuojamus tolimesnius sintezés Zingsnius, 4-chlorrezorcinolio hidroksigrupés buvo
apsaugotos naudojant metiljodida. Treciajame etape sintezé isSsiSakoja: vienu keliu aldehido
grupé oksiduota iki karboksirlGgsties naudojant kalio permanganatg, o véliau Si ragstis
kondensuota su pasirinktais aminais, taip gaunami amidai. Kita sintezés kryptis — aldehido
redukcija iki pirminio alkoholio, kuris véliau, dviejy pakopy reakcijoje, pirmiausia brominamas
fosforo tribromidu, po to vykdomas nukleofilinis pakeitimas tiksliniais aminais.
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1 schema. Tiksliniy sintetinty junginiy, turinciy 1-chlor-2,4-dimetoksibenzeno fragmentg, struktdros.

Literatdiros sarasas:
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3-[(2,4-DIFLUORFENIL)AMINO]PROPANO RUGSTIES DARINIY SINTEZE IR
CHEMINES SAVYBES

Guoda Pranaityté!”, Biruté Grybaité?!

1 Kauno technologijos universitetas, Organinés chemijos katedra, Radvilény pl. 19, Kaunas, Lietuva
*guoda.pranaityte @ktu.edu

Fluoro atomas pasizymi unikaliomis savybémis — stipriu elektroneigiamumu bei nedideliu van der
Waals‘o spinduliu, skaitine reikSme panasiu j vandenilio atomo spindulj. Dél Siy savybiy
aromatiniai fluoro fragmentai daznai jtraukiami j vaistines molekules, siekiant pagerinti jy
metabolinj stabiluma, modifikuoti lipofiliSkuma, toksiSkumg bei farmakokinetines vaisto savybes
[1]. Medicininéje chemijoje démesio sulaukia ir hidrazono fragmentg turintys junginiai, kuriy
sintezé nesudétinga, o biologinis aktyvumas gana platus: antioksidacinis, antibakterinis,
analgetinis, priesvézinis [2].

Siekiant susintetinti molekules, turincias aromatinj fragmentg su fluoro atomais, pradiniu
sintezés junginiu naudotas 2,4-difluoranilinas (1), kuriam reaguojant su akrilo rigstimi, esant
misinio virimo temperaturai, suformuota 3-[(2,4-difluorfenil)amino]propano rugstis (2). Vykdant
esterifikacijos reakcijg gautas propanoatas 3, kuris véliau panaudotas hidrazido 4 sintezéje.
Tolimesniame tyrimy etape buvo susintetinta eilé hidrazono fragmentg turinciy dariniy 5a-f,
Siam tikslui hidrazidas 4 istirpintas 2-propanolyje, j misinj pridéta atitinkamo aromatinio aldehido
ir reakcija vykdyta misinio virimo temperaturoje 1 valandg (1 schema).

F F
Z>COOH _ CHOH. H" H* _ NHpNH; x H0.
Toluenas, vt, T vt 5val “IPrOH, vt 20 val.
= 24 val. F
NH, HN O\CH3
1 % 3(93%) O %

5a (89 %) R', R?, R3, R* RS =H; s .

5b (93 %) R1, R2, R4, R5 = H, R3 = F: R R i-PrOH, v.t.,

5¢ (78 %) R%, R4 R®=H, R', R®=F; RJ:j:Rz 1val.

5d (86 %) R', R%, R* R®=H, R®=CI;

5e (86 %) R', R, R* R%=H, R®=Br; i

5f (91%) R, R?, R* R® = H, R® = CHj; R2
R4
1
R5

5a-f
1 schema. Pradiniy medziagy 2—4 ir hidrazono fragmentg turinciy 3-[(2,4-diﬂuorfenll)amlno]propano rigsties
dariniy 5a-f sintezé
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Norint daugiau suZinoti apie tikslinio taikinio struktirg bei padidinti susintetinty hidrazony
lipofiliSkuma, buvo istirtos junginiy 5a, 5d bei 5f alkilinimo reakcijos jodetanu. IStirpinus minétus
hidrazonus dimetilformamide jie buvo veikiami jodetanu, reakcijos miSinyje esant kalio
hidroksido ir kalio karbonato, gauti etilo fragmentg turintys dariniai 6, 7, bei 8 (2 schema).

F R® F RO
©\F CH3CHl ©\FH3C\
H KOH, K,CO3, DMF
HN\/\H/N\ = s HN N, =
N \/\n/ \N
(0] (6]

5a (89 %) R® = H; 6
5d (86 %) R® = CI; 7
5f (91 %) R® = CH;. 8

(47 %) R® = H;

(46 %) R® = CI;

(47 %) R® = CHj.

2 schema. Hidrazono fragmenta turin¢iy junginiy 5a, 5d ir 5f alkilinimo reakcija

Junginiy struktros patvirtintos 'H BMR, 3C BMR, FT-IR spektroskopijy, elementinés analizés
duomenimis. PrieSvézinis junginiy aktyvumas Siuo metu tiriamas Merilando universiteto
Mikrobiologijos ir Imunologijos katedroje (angl. Department of Microbiology and Immunology,
University of Maryland School of Medicine, Baltimore, MD, 21201, USA).

Padéka. Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos (LMT) projekto S-ST-24-23 |éSomis.
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FERMENTACIOS TAIKYMAS AUGALY POZEMINES DALIES BIOLOGISKAI VEIKLIY
MEDZIAGY ISGAVOS PADIDINIMUI

Rugilé Raudziaté, Vilma Kaskoniené

Instrumentinés analizés Atviros prieigos centras, Gamtos moksly fakultetas, Vytauto DidZiojo universitetas, Lietuva
rugile.raudziute@stud.vdu.lt

Fermentacija i$ augaly padeda islaisvinti biologiskai veiklias medZiagas, sukeldama augaly lIgsteliy
sieneliy struktdrinj irimg [1]. Taikant §j metodg tikimasi iSgauti didesnius naudingy medziagy
kiekius, kurie turéty stipresnj farmakologinj poveikj Zmoniy sveikatai [2]. Paprastoji kiaulpiené
(Taraxacum officinale L.) ir didZioji varnalésa (Arctium lappa L.) placiai paplite augalai visame
pasaulyje, turintys antioksidaciniy, antibakteriniy, priedvéZiniy savybiy. Sios savybés siejamos su
biologiskai veikliomis medziagomis [3-4]. Darbo tikslas — naudojant spektrofotometrinius
metodus nustatyti didZiosios varnaléSos (Arctium lappa L.) ir paprastosios kiaulpienés
(Taraxacum officinale L.) pozeminés dalies metanoliniy ekstrakty antioksidacinj aktyvuma po
atliktos skirtingos trukmés fermentacijos avizy raugu ir jvertinti biologiskai veikliy medziagy
igava. Si tema yra aktuali, nes didéja susidoméjimas natdraliais antioksidantais, o misy Ziniomis,
néra atlikta iSsamiy tyrimy, kuriuose bty fermentuojamos Siy augaly poZeminés dalys naudojant
avizy rauga.

Ekstraktai vertinami spektrofotometriniais metodais: jvertinamas bendras fenoliniy junginiy ir
flavonoidy kiekis bei radikaly suriSimo aktyvumas naudojant DPPH (2,2-difenil-1-pikrilhidrazilo)
laisvajj radikalg. Rezultatai iSreiSkiami mg rutino ekvivalenty 1 g Zaliavos. Fermentacija atlikta
pridedant avizy raugo, kuris gaunamas dvi paras fermentuojant avizas, o kiti meéginiai
praturtinami raugu, papildomai pridedant gliukozés. Rauge esancios pieno rigsties bakterijos,
padeda islaisvinti biologiskai veiklias medziagas, paZeidZiant augalo Igsteles [5]. Kontroliniu
bandiniu laikomi nefermentuoti ekstraktai. Nustatyta, kad fermentacija turéjo teigiamos jtakos
paprastosios kiaulpienés bendram fenoliniy junginiy kiekiui, kurj padidino beveik du kartus, o
bendras flavonoidy kiekis po fermentacijos sieké 1,37+0,02 mg, kai kontroliniuose méginiuose
nustatyta - 0,96+0,01 mg/g. Fermentuojant su raugu ir praturtinat gliukoze, antioksidacinis
aktyvumas padidéjo iki 15 % lyginant su nefermentuotais ekstraktais. Fermentacija taip pat turéjo
teigiamos jtakos fenoliniy junginiy iSgavai i$ varnalésos Sakny (fenoliniy junginiy kiekis padidéjo
1,5 karto). Varnalésos ekstraktuose bendras flavonoidy kiekis padidéjo daugiausiai, kuriame be
raugo buvo papildomai pridéta gliukozés — 2,06+0,02 mg/g, kai kontroliniuose méginiuose iki
1,87+0,03 mg/g. Radikaly suriSimo aktyvumas po fermentacijos padidéjo 20 %.

24 valandy trukmés fermentacija turéjo didZiausig teigiamg poveikj biologiskai veikliy medziagy
iSgavos padidinimui lyginant su ilgesne 48 ir 72 valandy fermentacija. ligesné fermentacija lémé
biologiskai veikliy medziagy kiekio sumazéjima net 2 kartus.
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LUMINESCENCE PROPERTIES OF CHROMIUM DOPED YAG AND YLUAG:
INFLUENCE OF Cr>* CONCENTRATION

Nerija Rickuté®, Greta Inkrataité, Raminas SkaudZius

Institute of Chemistry, Faculty of Chemistry and Geosciences, Vilnius University, Vilnius, Lithuania
*nerija.rickute@chgf.stud.vu.lt

Yttrium aluminium garnet (YAG) and yttrium lutetium aluminium garnet (YLUAG) are synthetic
materials that belong to the garnet group. Synthetic garnet was first discovered in the 1950s, and
since then the electronics industry has seen a rapid development of technologies using synthetic
compounds with a garnet structure. YAG and YLUAG have good mechanical and optical
properties. This matrix allows incorporation in solid solution of luminescent ions such as
transition metals (Cr3*). Chromium doped YAG and YLUAG have different luminescence
properties due to their structural differences and effect on crystal field, they are both widely used
in luminescent systems. YAG is an excellent host for high power solid-state lasers due to its high
density, high thermal stability, relatively efficient luminescence processes and high quantum
efficiency. YLUAG, on the other hand, is often used in phosphor-converted LEDs and scintillators
due to its great optical properties. However, garnets doped with different amounts of chromium
show different results in luminescence properties. The measurements showed that even a small
amounts of chromium incorporated in garnets indicate luminescent properties such as emission
in NIR region, which is highly significant for applications in NIR-LED construction, horticulture and
theranostics. This enables excellent results in luminescence with only a small amount of Cr3*,

In the present work, garnets doped with different amounts of chromium have been synthesised
and their structural and luminescence properties were studied. Cr3* doped YAG and YLUAG were
synthesized by the sol-gel method. The phase purity of the samples was analysed by means of X-
ray diffraction. The morphology of the compounds was evaluated by using scanning electron
microscopy. Elemental analysis was carried out using inductively coupled plasma optical emission
spectrometry. Photoluminescence properties such as emission and excitation spectra, decay
curves, quantum efficiency have been investigated.
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VARIO RASALUY IR DAZY STABILIZAVIMAS 2,5-HEKSANDIOLIU

Gusté Rudaityte?!”, Ausra Ciuladiené?, Aivaras Kareival
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Viso pasaulio bibliotekose ir archyvuose didZigjg dalj saugomy dokumenty sudaro knygos,
rankrasciai ir grafikos darbai. Dauguma Siy, popieriaus pagrindo, dokumenty paZzeisti dél geleZies-
galo rasalo ir vario dazy sukeliamos celiuliozés destrukcijos [1,2]. Pereinamyjy metaly jonai,
esantys istoriniuose rasaluose ar dazuose, daro didele Zalg raSytiniams kultliros objektams.
Vienas i$ placiausiai naudoty rasaly dél puikiy savo savybiy, tokiy kaip lengvas pagaminimas,
patvarumas ir atsparumas vandeniui buvo geleZies-galo rasalas. Siame rasale be geleZies, taip pat
gausu kity pereinamuyjy metaly, ypac vario [3]. Knygy iliustracijose ir Zemélapiuose placiai
naudoti Zalieji neorganiniai vario pigmentai: malachitas ir verdigris. Vario jonai pasizymi dideliu
kataliziniu aktyvumu ir skatina oksidacinj celiuliozés irima rasytiniuose dokumentuose. Cu?* jonai
dalyvauja Fentono reakcijose, kuriy metu susidare hidroksilo radikalai (-OH), ardo B-1,4-
gliukozidinius rySius celiuliozéje [4].

Atsizvelgiant j popierinés laikmenos reikSmingumg, jos iSsaugojimas kelia didelj susidoméjima.
Dabar sitlomos vario jonus stabilizuojanéios medziagos, tokios kaip TBAB (tetrabutilamonio
bromidas), BTA (benzotriazolas), imidazolio druskos, veiksmingai sulétina vario jony sukeliamg
oksidacinj celiuliozés skaidymg, taciau jos turi ir tam tikry trikumy. Kompleksuojant vario jonus
gali susidaryti netirpls kompleksai, kuriy pasalinimas tolimesniuose dokumento restauravimo
procesuose yra sudétingas ar nejmanamos. Taip pat, laikui bégant pastebimas popieriaus spalvos,
tekstlros ar mechaniniy savybiy pasikeitima [5,6].

Siame darbe atliktas vario rasaly ir daZy ant popierinés laikmenos stabilizavimo, naudojant 2,5-
heksandiolio (2,5-HDO) vandeninj tirpalg, tyrimas. 2,5-HDO poveikis popierinei laikmenai buvo
jvertintas taikant ivairius analizés metodus. Méginiy pavirSiaus morfologija buvo tiriama
skenuojanciu elektroniniu mikroskopu (SEM). Atliktas pH nustatymas ir spalvos pokycio AE
jvertinimas CIE(Lab)* (ang. International Commission on lllumination) koordinadiy sistemoje. IR
spektroskopija buvo naudojama rasaly ir dazy funkciniy grupiy identifikavimui ir apibtdinimui.
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ORGAN-ON-A-CHIP: REVOLUTIONIZING DRUG DISCOVERY AND CANCER
RESEARCH

Hamidreza Sahaleh?

1 1Kaunas University of Technology, Faculty of Chemical Technology
*hamidreza.sahaleh@ktu.edu

Organ-on-a-chip (OOC) technology also known as physiological systems is an evolution in
biological science and drug discovery. Traditional testing methods like 2D, cell culture and animal
models have some limitations in accurately mimicking human physiology. In contrast, OOC is a
microfluidic system that replicate the physiological and mechanical properties of human organ
and allow researchers to culture physiologically relevant combinations of primary human cells
together in a microfluidic chip. A recent advancement in OOCs is Heart-on-a-chip. The HoC
enables the precise simulation of heart tissue environment and improves the study of cardiac
physiology and pathology. HoC platforms have been successfully utilized to model majority of
cardiovascular conditions, such as ischemia, cardiac fibrosis, myocardial infraction, myocardial
hypertrophy and other heart diseases. These chips have advanced detection methods such as,
real time monitoring of electrical and mechanical activities, which play a key role in assessing
drug efficacy and safety in a controlled environment. Over the past decade, significant progress
has been made in spatial modelling for cancer therapeutics using OOC technology, enhancing
physiological exposure criteria. In lung cancer study, Organ-on-a-chip offer an unparalleled
window into the human immune response. By incorporating critical features of the human tissue
microenvironment, the complexity of immune cell recruitment can be modelled with greater
specificity. Inside each chip, there is a co-culture of primary human cells with a tissue-vascular
interface. Media flow in the vascular channel provides the shear stress required to model human
immune cell recruitment with specificity. Additionally, an air-liquid interface can be established
when modelling the lung. To simulate the mechanical forces of breathing or intestinal peristalsis,
cyclic stretch is applied. Together, these features accurately model complex immunological
mechanisms and accelerate the development of targeted, safer, and more effective therapeutics.
Organ on chips allow sex or genetic differences to be further understood, and a patient’s own
cells can be used to support the development of more personalized medicines. By providing more
reliable predictions for drug effects, OOC technologies can help to develop safe and efficacious
therapeutics faster and more cost effectively.
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VITRIMERY, GAUTY IS AUGALINIO ALIEJAUS IR GLICEROLIO DARINIY, SAVYBIY
TYRIMAI

Vilte Sereikaité!”, Auksé Navaruckienél, Jolita Ostrauskaité?!

Polimery chemijos ir technologijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*vilte.sereikaite@ktu.edu

Vitrimerai — tai tinkliniai polimerai, turintys tiek termoreaktyviyjy, tiek ir termoplastiniy polimery
privalumy. Déka dinaminiy kovalentiniy rysiy jie gali bati perdirbami aukStesnéje temperatiroje,
taciau islaiko tvirtumg Zemesnéje temperatiroje [1]. Kei¢iant temperatlirg, galima pakeisti
vitrimery tinklinés struktiros topologijg, suteikiant jiems ypatingas savybes, tokias kaip
savaiminis gijimas, pataisomumas, perdirbamumas, formos atmintis, kietosios busenos
plastiSkumas ir kt. [2]. Vitrimerai gali bati naudojami dangoms, klijams ir 3D spausdintiems
gaminiams gauti. Dél perdirbamumo ir savaiminio gijimo savybiy jie yra perspektyvis
automobiliy daliy, erdvélaiviy komponenty ir vartojimo prekiy gamyboje. Be to, vitrimerai turi
didelj potencialg biomedicinoje: audiniy inZinerijoje, vaisty perneSimo sistemy ir formos
atminties prietaisy gamyboje [3].

Siame darbe vitrimerai buvo susintetinti i§ akrilgrupes turin&iy augalinio aliejaus ir glicerolio
dariniy fotopolimerizacijos bldu. Buvo istirtos jy reologinés, terminés, termomechaninés ir
mechaninés savybés. Tyrimo rezultatai parodé, kad polimerai pasizymi formos atminties
savybémis — juos pakaitinus virs stikléjimo ir topologijos sustingimo temperatry, galima suteikti
naujg forma, kuri, atvésus Zemiau Siy temperatiry, yra iSlaikoma. Savaiminio pataisomumo
eksperimentas parodé, kad polimero dalys gali savaime susijungti aukStesnéje temperatiroje be
iSorinio slégimo ir iSlaikyti geras pradiniy polimery mechanines savybes. Tai lémé dinaminiy
kovalentiniy rySiy mainy reakcijos ir, galimai, likusiy laisvy funkciniy grupiy terminé
polimerizacija. Nustatyta, kad perdirbty polimery savybés priklauso nuo karSto presavimo
temperaturos, slégio ir daleliy dydZio. Terminio perdirbimo metu vitrimero bandiniai jgavo
didesnj standuma (padidéjo Jungo modulis), tapo tvirtesni (padidéjo stipris tempiant) ir maziau
elastingi (sumazéjo iStjsa trakio metu). Sukurtas Sviesai jautrus pradiniy medziagy misinys buvo
iSbandytas mikrojspaudimo litografijoje, siekiant patikrinti pradinio medzZiagy misinio tinkamuma
repliky gamybai, vertinant jy gebéjima tiksliai atkurti sudétingas mikrostruktlras ir pavirSiaus
detales.

Padéka. Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos (projekto Nr. S-MIP-23-52) IéSomis. Prof. M. Malinausko grupei
iS Vilniaus universiteto Lazeriniy tyrimy centro dékojame uz 3D Sablono spausdinima.
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MANGANESE COATINGS: TEMPERATURE INFLUENCE ON ELETROCHEMICAL
DEPOSITION

Vasaris Statkevi¢ius!", Nerita Zmuidzinavi¢iené?, Egidijus Griskonis?

! Department of Physical and Inorganic Chemistry, Kaunas University of Technology, Lithuania
*vasaris.statkevicius@ktu.edu

Manganese, as a chemical element, is utilized across various industries, particularly in the
production of steel. Electrochemical deposition is a low-energy process, but the electronegativity
of manganese limits this process. Enhancing the electrolyte with additional materials, such as
selenium, sulfur, and tellurium compounds, has been shown to improve the efficiency of
manganese electrochemical deposition [1]. Although the use of selenium and sulfur compounds
have proved effective the drawbacks such as: selenium compound toxicity, sulfurs corrosive
properties, leave more to be desired. Research on insertion of tellurium additives in manganese
coatings is scarce and by that this research seeks to expand it [2]. The carbon steel (ASTM A283)
plates were used as a substrate for electrodeposition of Mn coatings. For degreasing and etching
the surface of carbon steel plates before electrodeposition process NaOH and HCl solutions were
used, respectively. After each of these procedures, the rinsing with distilled water was applied.
Electrochemical deposition was carried out in agueous electrolyte containing the mixture of
MnSOsand (NH4)2S04. The ammonium complexes in solution inhibit the formation of manganese
hydroxides, resulting in denser and thicker manganese coatings [3]. Sodium tellurate (Na;TeOs)
was used as an additive; pH of electrolyte was maintained between 2.30-2.35. During
electrochemical deposition two anodes, coated with lead (IV) oxide (Pb/Pb0;), and
polyvinylchloride (PVC) woven membrane, separating the anode and cathode compartments,
were used. Deposition lasted for 7 minutes with a cathodic current density of 15 A/dm?, at four
different temperatures: 20, 40, 60, 80 °C.

Table 1. Current yeld and thickness of manganese coating depending on the deposition temperatures

Deposition temperature, °C 20°C 40 °C 60 °C 80°C

Current yield, % 58.1+4.7 65.619.6 72.1+7.4 86.1+5.9

Mn coating thickness, pm 9.91+0.8 11.6%1.7 12.4+1.3 14.8+1.0
References:

1. J.Lu, D. Dreisinger, T. Glick // Hydrometallurgy, 2014, 141, 105-116.
2. M. Fernandez-Barcia // Surf Coat Technol, 2018, 344, 261-268.
3. N.Zmuidzinavigiené, E. Grigkonis, A. Sulgius // Coatings, 2023, 13, 9, 1617.
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STRUKTURINES TEKSTILES PAVIRSIAUS ESDINIMO PARAMETRY OPTIMIZAVIMAS
IR PANAUDOJIMO GALIMYBIY TYRIMAS

Evaldas Sutkus', Valentina Krylova®

IFizikinés ir neorganinés chemijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Lietuva
*evaldas.sutkus@ktu.edu

Saulés energija yra vienas iS perspektyviausiy bady elektros energijai gauti fotovoltinés
konversijos metu, saulés elementuose. Siuo metu placiausiai naudojami silicio saulés elementai,
nors placiai prieinami, turi keletg trikumuy: jy gamyba reikalauja daug medZziagy, yra gana trapis
ir pasizymi sumazéjusiu efektyvumu esant aukStoms temperaturoms [1]. Siekiant iSspresti Siuos
Struktlrinés tekstilés medziagy integravimas su neorganiniais puslaidininkiais suteikia galimybe
sukurti efektyvesnius bei lankscCius saulés elementus dél jy puikiy optiniy bei elektriniy savybiy,
jskaitant aukstg teorinj efektyvumg, didelj termodinaminj stabilumg, mazg toksiSkumg ir
nebrangig gamyba [2, 3].

Siame tyrime pagrindinis démesys skiriamas ésdinimo parametry optimizavimo jvertinimui,
siekiant pagerinti struktrinés tekstilés ir neorganiniy puslaidininkiy pavirSiaus suderinamuma.

Siekiant nustatyti tinkamus ésdinimo parametrus, procesas buvo vertinamas stebint
susidarancias hidroksilo grupes bandiniy pavirSiuje po apdorojimo ésdinimo tirpale, sudarytame
i$ ragsciy misinio ir oksidatoriaus [4]. Keliy, komerciSkai prieinamy struktdrinés tekstilés gaminiy
bandiniai buvo apdoroti Siame tirpale 2, 4 ir 6 valandas, 70-100°C temperatlroje. Tada méginiai
buvo nuplauti karStu vandeniu, distiliuotu vandeniu, iSdziovinti ir uzregistruoti susilpninto bendro
atspindzio Furjé transformacijos infraraudonuyjy spinduliy spektrai. Po ésdinimo, kad bty
nustatytas ésdinimo laipsnis, reikalingas nusodinto puslaidininkio sluoksnio sukibimui su
paruostais méginiais uztikrinti, buvo naudojamas labai paprastas ir nebrangus nuosekliosios jony
sluoksniy adsorbcijos ir reakcijos metodas Ag,S ploniems sluoksniams nusodinti kambario
temperaturoje [5]. Nustatyta, kad optimali pavirSiaus modifikacija buvo pasiekta po 6 valandy
ésdinimo, kai susidaré pakankama -OH grupiy koncentracija bandiniy pavirSiuje. Tai rodo
padidéjusj bandiniy pavirsiaus hidrofiliSkuma, kas pagerino nusodinamo Ag,S sluoksnio adhezija.

Sékmingas Ag.,S plonyjy sluoksniy nusodinimas ant tinkamai apdoroty polimeriniy substraty gali
sudaryti sglygas sukurti lankscius, efektyvius ir ekonomiskus hibridinius saulés elementus.
Ateityje pagrindinis démesys bus skiriamas Ag,S plony sluoksniy nusodinimo parametry ant
strukturinés tekstilés optimizavimui ir galimybiy juos naudoti saulés elementams gaminti
jvertinimui.

Literatdiros sarasas:
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5-CHLORPIRIDIN-2-IL FRAGMENTA TURINCIY N-PAKEISTY KARBOHIDRAZIDY
SINTEZE IR BIOLOGINIO AKTYVUMO VERTINIMAS

Simona Talackaité!”, Aida Sermuksnyté?, Kristina Kantminiené?, llona Jonuskiené!?, Ingrida
Tumosiené?!

1 Organinés chemijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Kaunas
2 Fizikinés ir neorganinés chemijos katedra, Kauno technologijos universitetas, Kaunas, Lietuva
*simona.talackaite @ktu.edu

Heterocikliniai junginiai sudaro esmine daugelio farmaciniy preparaty struktiros dalj, kadangi
lemia jy fizikine-chemine charakteristika, farmakodinamika, farmakokinetikg bei biologinj
prieinamuma. Siuolaikinéje farmacijos praktikoje heterocikliniai fragmentai aptinkami mazdaug
75 % mazos molekulinés masés vaistiniy medziagy [1]. Tarp jy ypatingas démesys skiriamas 5-
chlorpiridinui ir jo dariniams, kurie daznai pasitelkiami kaip pagrindiniai junginiai naujy bioaktyviy
medZiagy sintezés procesuose. Piridino Ziedo struktdra pasizymi baziSkumu, hidrofiliSkumu,
cheminiu stabilumu bei gebéjimu sudaryti vandenilinius rysSius, kas yra reikSminga sgveikai su
biologiniais receptoriais [2]. Tuo tarpu pirolidono dariniai taip pat islieka aktualls dél savo plataus
biologinio aktyvumo spektro. Jie intensyviai tiriami dél potencialiy antimikrobiniy, prieSnavikiniy,
prieSuzdegiminiy ir antivirusiniy savybiy bei gebéjimo selektyviai sgveikauti su specifiniais
biologiniais taikiniais [3]. ADMET (absorbcijos, pasiskirstymo, metabolizmo, iSskyrimo ir
toksiskumo) parametry numatymas yra labai svarbus vaisty atradimo ir kiirimo aspektas ir atlieka
svarby vaidmenj optimizuojant naujy vaistiniy preparaty farmakokinetines savybes.

Sio darbo tikslas: susintetinti biologi$kai aktyvius junginius, kuriy struktiroje yra 2-aminopiridino
fragmentas, atlikti ADMET savybiy tyrima ir biologinio aktyvumo analize (1 schema).

cl o}
OV =R W |
N/ N R—> N/ N \Q
1 NH 27 /N\
NH
7N, ;

Nr. 2 3 4 5 6 7
R H cl F N(CH3)2 NO: SCH3
1 schema. 5-chlorpiridino dariniy 2-7 sintezé

2-Amino-5-chlorpiridinui reaguojant su itakono rigstimi vandenyje susidaro 1-(5-chlorpiridin-2-
il)-5-oksiropirolidin-3-karboksirgstis, iS kurios toliau gaunamas metilo 1-(5-chlorpiridin-2-il)-5-
oksiropirolidin-3-karboksilatas, kuris reakcijoje su hidrazinhidratu transformuojamas j 1-(5-(5-
chlorpiridin-2-il)-5-oksopirolidin-3-karbohidrazidg 1. Hidrazidas toliau naudotas sintezés
reakcijose su jvairiais aldehidais gaunant tikslinius hidrazonus 2-7. Norint jvertinti susintetinty 2-
7 junginiy biologinj aktyvuma buvo vykdyti antioksidaciniai ir antibakteriniai tyrimai. Atlikus
redukciniy savybiy jvertinima pastebéta, jog intensyviausiomis redukcinémis savybémis
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pasizyméjo dimetilamino pakaitg turintis junginys 5. Pagal FRAP metodg, stipriausiu
antioksidaciniu aktyvumu pasizyméjo 2 ir 5 junginiai, kuriy aktyvumas redukuojant Fe*3-~TPTZ
kompleksg sieké 49,9 ir 93,6 umol/L. ABTS radikalo slopinimo tyrimo metu junginiai rodé 95,5-
100 % aktyvuma, taciau junginys 5 vienintelis parodé 100 % aktyvuma. DPPH radikalo slopinimo
metodu nustatyta, jog intensyviausiu slopinimu (17,72 %) pasiZzyméjo 5 junginys, kiti junginiai
parodé minimaly aktyvumg — 0,4-2,69 %. Antibakterinio aktyvumo tyrimas buvo atliktas pries
gramneigiamas Escherichia coli ir gramteigiamas Bacillus subtilis bakterijas. Escherichia coli
bakterijy tyrime didZiausiu antibakteriniu aktyvumu, i$ visy junginiy, pasizyméjo 5 junginys, kurio
slopinimo zona sieké 1,2 cm, o junginiai 4 ir 6 pasizyméjo Siek tiek mazesniu antibakteriniu
aktyvumu, kuriy slopinimo zonos atitinkamai buvo 1 ir 0,9 cm. Prie$ Bacillus subtilis didZiausig
aktyvuma parodé junginiai 5 ir 6, jy slopinimo zonos buvo vienodos - abiejy sieké 1,1 cm. Junginys
4 pasizyméjo Siek tiek mazesniu antibakteriniu aktyvumu, jo slopinimo zona sieké 0,9 cm.

Susintetinty junginiy farmacinés savybés ir pritaikomumas vaisty gamybai buvo jvertintas
pasitelkiant in silico programine jranga ,AdmetLab 2.0“ Atlikus 2-7 junginiy ADMET analize
nustatyta, jog visy junginiy molekuliné masé (MW) patenka j priimting oralinio biologinio
prieinamumo intervalg, o jos vertés yra nuo 342,09 iki 388,08. 3, 4, 5 ir 7 junginiy logP vertés yra
3,5-4,379, tai rodo vidutinj lipofiliSkuma, tinkama absorbcijai, 0 5 ir 9 junginiy logP vertés yra Siek
tiek mazZesnés, dél to jy tirpumas vandenyje yra geresnis. DidzZiausia kancerogiSkumo tikimybe
pasizyméjo junginiai 5, 6 ir 7, like junginiai parodé vidutine tikimybe. AMES vertés junginiy 2, 3, 4
ir 7 rodo vidutine mutageniskumo rizikg dél ko gali sukelti nedidelj mutageninj poveikj, o junginys
6 turi didesnj mutageniSkumo potencialg ir gali kelti rizikg dél DNR pazZeidimy.

Nr. 2 3 4 5 6 7
Molw 342,09 376,05 346,1 385,13 387,07 388,08
logP 3,296 4,01 4,379 3,50 3,37 3,97
Kancerogeniskumas 0,307 0,337 0,485 0,801 0,767 0,819
AMES 0,171 0,143 0,154 0,453 0,850 0,161

2 schema. 5-chlorpiridino dariniy 2-7 ADMET nustatytos savybés

Apibendrinant, buvo susintetinti nauji 2-amino-5-chlorpiridino fragmentus turintys hidrazonai ir
jvertintos jy biologinés savybés bei atlikti ADMET tyrimai. Rezulatatai parodé, jog junginys,
struktdroje turintis dimetilamino pakaitg, visais iStirtais atvejais pasiZzyméjo intensyviausiu
antioksidaciniu ir antibakteriniu aktyvumu, tikétina dél Sio pakaito elektrony donorinés
prigimties, dél vandeniliniy rySiy susidarymo ir dél geresnio junginio tirpumo vandenyje. In silico
tyrimas parodé, jog Sis junginys pasizymi geromis logP ir AMES savybémis, taiau gali turéti
kancerogiskumo tikimybe.

Literatdros sarasas
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IMODAZOPIRAZOLOOKSAZEPINAI: POTENCIALIAI BIOLOGISKAI
AKTYVIU MOLEKULIU SINTEZE

Agné Uiupyté!”, Eglé Arbaciauskiené?, Algirdas Sackus?

1 Cheminés technologijos fakultetas, Kauno technologijos Universitetas, Lietuva
*agne.uzupyte@ktu.edu

Medicininéje chemijoje heterociklinems molekuléms skiriama daug démesio dél jy
farmakologinio aktyvumo jvairovés, lemiancios vis didéjancig jy svarba. Benzimidazolas yra
heterociklinis junginys, sudarytas i benzeno ir imidazolo Ziedy. Dél sintezés paprastumo ir
struktdrinés jvairovés, benzimidazolo skeletas yra perspektyvus vaistiniy medziagy kdrimo
pagrindas. Zinoma, kad daugelis benzimidazolo dariniy pasizymi jvairiu biologiniu aktyvumu,
tokiu kaip antibakterinis, antivirusinis, priesvézinis, prieSuzdegiminis, antituberkuliozinis,
antihelmintinis ir kt. poveikis [1]. Farmakologiné benzimidazolo svarba siejama su jo fizikinémis
ir cheminémis savybémis, t. y., vandenilinio rySio sudarymo, m-rt ir hidrofobiniy sgveiky, kas
leidZia benzimidazolo dariniams efektyviai jungtis su taikiniais [2].

Siame tyrime pateikiama efektyvi dviejy etapy imidazopirazolooksazepino dariniy sintezé i$
pirazolo-4-karbaldehido ir jvairiy diaminy.

Reakcijos su vienodus pakaitus 4- ir 5-padétyje turindiais diaminiais buvo efektyvios, o gauti
junginiai pasizyméjo aukStomis iSeigomis. Reakcijos su vieng pakaitg 4-padétyje turindiais
diaminiais buvo maZiau efektyvios gryninimo aspektu, dél susidariusiy regioizomery misiniy. Keli
regioizomerai mazais kiekiais buvo atskirti. Junginiai tiriami dél biologiniy savybiy. Naujy
kondensuoty heterocikliniy junginiy struktiros buvo patvirtintos *H, 3C ir >N-BMR
spektroskopijos metodais.
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3-ARILPROPARGILALKOHOLIY SINTEZE AMILOIDY AGREGACIIOS
MODULIATORIY KURIMUI

Tadas Vasiliauskas?®, leva Zutauté
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2Chemijos ir geomoksly fakultetas, Vilniaus universitetas, Lietuva
*tadas.vasiliauskas@chgf.stud.vu.lt

Amiloidy baltymy agregacija j netirpias fibriles yra susijusi su Alzheimer‘io ir Parkinson‘o ligomis.
Nustatyta daugiau nei 30 baltymy ir peptidy, kuriy citotoksiski agregatai kaupiasi tarplastelinése
organy ir audiniy erdvése. Kol kas dabartinis Siy ligy gydymas yra susijes su atsiradusiy simptomy
slopinimu, bet ne palios priezasties Salinimu. Todél pastaraisiais metais labai iSaugo
susidoméjimas baltymy agregacijos mechanizmy tyrimais bei jy slopikliy bei moduliatoriy
paieSka. Pastaroji koncentruojama j mazamolekuliniy gamtiniy bei sintetiniy junginiy tyrimus.
Naujausi tyrimai parodé, kad sintetiniai imidazo[2,1-b][1,3]tiazinai veikia kaip amiloidy
agregacijos moduliatoriai. [1]

Pagal imidazo[2,1-b][1,3]tiaziny retrosintetine analize, norint gauti tikslinius kondensuotus
heterociklus reikia atlikti atitinkamy 2-alkiniltioimidazoly ciklizacijos reakcija. Sie pradiniai
junginiai gaunami pakeitimo reakcijos metu i$ atitinkamy propargilbromidy ir 2-tioimidazolo. I3
atlikty eksperimenty yra Zinoma, kad tiesioginé propargilbromido ir jodbenzeno sujungimo
reakcija vyksta prastomis iSeigomis, todél Sio darbo tikslas yra susintetinti 3-
arilpropargilalkoholius, reikalingus atitinkamy imidazo[2,1-b][1,3]tiaziny formavimui. Tikslui
pasiekti pasirinkti atitinkami jodbenzeno dariniai, kurie Sonogashira reakcijos pagalba [2]
jungiami su propargilalkoholiu.

= OH
N 2" OH . = 7
3% Pd(PPh3)Cl, Rz |
{2 1.5% Cul, NEt X
R

R= 4-OMe, 4-Cl, 2,4-diCl, 3-OMe, 2-F, 4-NO,

1 schema. Darbe atlikty reakcijy bendroji lygtis
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KONDENSUOTY OKSAZINO IR OKSAZOCINO DARINIY SINTEZE IR TYRIMAI
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Oksazino ir oksazocino dariniai randa pritaikyma jvairiose chemijos srityse. Oksazinai yra placiai
iStyrinéti SeSianariai heterocikliniai junginiai, pasizymintys priesvézinémis, neuroprotekcinémis,
antivirusinémis ir kitomis savybémis [1, 2]. Siuos junginius taip pat galima aptikti gamtoje, o
sintetiniai jy analogai placiai yra naudojami ne tik vaistiniy medzZiagy, bet ir fluorescenciniy zondy
gamyboje [3]. Oksazocinai yra maziau tyrinéti astuonariai heterocikliniai dariniai, kurie taip pat
pasizymi placiu biologiniu aktyvumu, tokiu kaip analgetinis, antitrombocitinis, prieSvéZinis
poveikis ir kt. [4]. Oksazocino dariniai néra aptinkami gamtoje, o sintetiniai dariniai naudojami
vaisty karime.

Sio darbo tikslas — taikant kondensacijos ir ciklizacijos reakcijas susintetinti naujus potencialiai
biologiskai aktyvius oksazino ir oksazocino darinius.
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1 pav. Kondensuoti oksazino ir oksazocino dariniai

PradzZioje, tarpiniy alkilinimo ir Vilsmeier-Hack reakcijy metu susintetintas pradinis junginys 3-
(benziloksi)-1-fenil-1H-pirazol-4-karbaldehidas. Tuomet nuo 3-(benziloksi)-1-fenil-1H-pirazol-4-
karbaldehido pasalinta apsauginé benzilo grupé panaudojant trifluoracto ragstj. Tiksliniai
oksazino ir oksazocino dariniai gauti kondensacijos ir ciklizacijos reakcijy metu, pradzioje
karbaldehidui reaguojant su aromatiniais diaminais, tuomet su pakeistais alkilinimo agentais.
Tirtas gauty naujy, funkcionalizuoty cikliniy oksazino ir oksazocino dariniy biologinis aktyvumas.

Padéka. Tyrimai finansuoti Lietuvos mokslo tarybos (LMTLT) IéSomis, projekto Nr. S-SV-24-167.
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Abstract

Pyrrole is a monomer, commonly used for the production of polypyrrole (PPy), a versatile
polymer which exhibits multiple useful properties, such as electrical conductivity, resistance to a
broad range of pH and temperature conditions. PPy also has a prominent use case in the
production of molecularly imprinted polymers, which can further be utilized in electrochemical
sensors. However, despite the widespread use of PPy, there have been few attempts to optimize
the electropolymerization behaviour using computational modeling. In this paper we present a
machine learning model, which is used to optimize the pH and/or buffer choice, upper/lower
polymerization voltage for pyrrole electropolymerization using chronoamperometry.

Keywords

Pyrrole, Polypyrrole, Electropolymerization, Machine Learning, Chronoamperometry
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OPTIMIZING OPTICAL AND MAGNETIC PROPERTIES AT THE NANOSCALE: A
STRATEGY FOR BIMODAL NANOPROBES
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Nanoparticles with both magnetic and luminescent properties have attracted scientific interest
due to their potential applications in diagnostic imaging and therapeutic delivery systems [1]. The
optical and magnetic properties of nanoparticles, as well as their viability as nanoprobes in the
human body, are strongly related to their size and morphology. This study aims to precisely
control the size of NaGdFs-based nanoparticles by tailoring the synthesis parameters
(temperature, duration, and reagent ratios) to maximize optical and magnetic response while not
compromising their biocompatibility. The chosen synthesis route was thermal co-precipitation.
The phase purity, particle size, and morphology of obtained nanoparticles were examined using
X-ray diffractometry and transmission electron microscopy (TEM) imaging. The optical
properties, including emission and excitation spectra, as well as decay curves, were analyzed
using photoluminescence (PL) spectroscopy. Additionally, the magnetic properties of NPs were
evaluated by a 3T clinical-grade MRI apparatus.

Three upconverting nanoparticle sample series doped with the sensitizer/activator pair Yb3*/Er3*
were synthesized to examine how various synthesis parameters affect their size and optical
response. The results indicated that increasing the synthesis temperature and duration, as well
as decreasing the molar ratio of NH4F/Ln3*in the initial reaction mixture, resulted in nanoparticles
with larger diameters, which exhibited higher upconversion emission intensities and longer
lifetimes.

Another series of NaGdF4 nanoparticles doped with Eu3* ions were synthesized while varying the
synthesis duration to determine the influence of dopant type on particle. Results showed that
irrespective of dopants, the increased synthesis duration resulted in particles with larger
diameters exhibiting stronger emission intensities. For these Eu3*-doped NPs, the paramagnetic
properties as a function of synthesis duration (particle size) were examined via 3T clinical MRI
apparatus since it is established that Gd3* ion present in the host matrix has strong paramagnetic
properties and could change the relaxivity of water molecules [2].

Acknowledgments. Experiments financed by the European Union (project no. P-ST-24-76) in accordance with an
agreement with the Research Council of Lithuania.
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OPTIMIZING PLATING TECHNIQUE FOR DIFFERENT BACTERIAL STRAINS
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Abstract

Plating methods are essential for bacterial quantification and analysis, but traditional techniques
require significant resources and incubator space (1). This study aimed to optimize the drop plate
method for Staphylococcus aureus, Escherichia coli, and Mycobacterium smegmatis to improve
efficiency while maintaining accuracy and reproducibility. The drop plate method enables
simultaneous plating of multiple dilutions, significantly reducing the number of Petri dishes and
media used. Additionally, an absorbance-based approach (OD600) was integrated to determine
the appropriate dilution for plating, streamlining the process further. If OD600 was below 0.4,
the 4th and 5th dilutions were plated, whereas OD600 above 0.5 led to plating the 5th and 6th
dilutions. Results demonstrated that this approach successfully minimized resource consumption
without compromising bacterial quantification accuracy. Furthermore, duplicate plating at each
time point confirmed the reproducibility of results. This optimized workflow offers a cost-
effective, scalable solution for bacterial enumeration while ensuring reliable experimental
outcomes.

Figure 1. Quadrant dilution results for the drop plate method. (A) Staphylococcus aureus quadrant plates showing
colony growth from different dilutions. (B) Escherichia coli quadrant plates displaying colony counts from various
dilutions. (C) Mycobacterium smegmatis quadrant plates demonstrating colony formation across dilutions. Each
guadrant represents a different dilution level, showcasing the efficiency of the drop plate method in assessing
bacterial growth.
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EVALUATION OF THE EFFECTIVENESS OF USING BUCKLE ARRESTORS TO
PREVENT SUBSEA PIPELINE PROPAGATION BUCKLING IN WEST AFRICA FIELDS
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One of the difficulties subsea production systems face is the transportation of crude oil [1]. This
research evaluated the effectiveness of using buckle arrestors to prevent propagation buckling
in subsea pipelines, particularly in the oil and gas fields of West Africa. Two organizations (Tullow
oil & TechnipFmc) within the West Africa offshore oil and gas industry is used in this case study.
At upstream stages of its operational activities, the petroleum industry is a tremendously diverse
sector with a large number of organizations and participants.This research lacks the necessary
resources (money, time, staff, and tools) to conduct a thorough examination to evaluate the
effectiveness of using buckle arrestors to prevent propagation buckling in subsea pipelines
within the oil and gas fields in West Africa and so this report had to use a case study approach
and a survey to address its research questions, concentrating on the subsea pipelines sectors of
the industry, because there were not many resources available for this kind of research, and it
was necessary to be brief and concentrate on the research intersection (research questions). The
study emphasizes usage of buckle arrestors that can withstand high pressures, high
temperatures, and corrosion while remaining cost-effective in the oil and gas fields in West
Africa. Recommendations highlights the use of integral and clamp buckle arrestor types and
autonomous robotics for installation of buckle arrestors and sustainability in subsea pipeline
operations in the oil and gas fields in West Africa.
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