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Dalyko anotacija 

Molekulinių medžiagų elektroninė spektroskopija. 

Teoriniai pagrindai. Elektroniniai šuoliai atomuose ir molekulėse. Elektroninių šuolių 

intensyvumai, atrankos taisyklės. Linijų išplitimas. Elektroninių šuolių energijos. Molekulių 

sugertis ir liuminescencija. Fluorescencija ir fosforescencija. Einšteino sąryšiai. Sudėtingų 

molekulių sugerties ir fluorescencijos spektrai, jų saryšiai. Aplinkos įtaka sugerties ir 

liuminescencijos spektrams. Vanje-Motto, krūvio pernašos ir frenkelio eksitonai. Eksitonų 

delokalizacija agregatuose ir kietosiose molekulinėse medžiagose. Eksitonų lokalizacijos 

mechanizmai. Energijos pernaša ir fluorescencijos gesinimas. Krūvio pernaša, Markus teorija. 

Eksperimentiniai tyrimo metodai. Stacionariosios sugerties ir liuminescencijos spektroskopija. 

Liuminescencijos dinamikos tyrimo metodai. Nanosekundinė ir ultrasparčioji sugerties 

žadinimo-zondavimo spektroskopija. Dinaminių gardelių metodas. Dvimatė koherentinė 

elektroninė ir virpesinė spektroskopija. Elektrosugerties ir elektroliuminescencijos 

spektroskopija. Pavienių molekulių spektroskopija.   

 

Virpesinė spektroskopija. 

Teoriniai pagrindai. Infraraudonųjų ir Ramano spektrų prigimtis. Dviatomės molekulės 

virpesiai. Daugiaatomių molekulių virpesiai. Normaliniai virpesiai. Molekulių ir vibracijų 

simetrija. Fermi rezonansas. IR ir Ramano spektrų atrankos taisyklės. Rezonansinė Ramano 

(RR) ir koherentinė anti-stokso Ramano spektroskopija (KARS). Paviršiaus sustiprinta Ramano 

spektroskopija (PSRS), stiprinimo mechanizmai, paviršiaus plazmonai. Izotopinių molekulių 

vibracijos. Ramano juostų depoliarizacijos santykis. Anomali poliarizacija. Charakteringieji 

virpesiai, spektrų interpretacija. Suminio dažnio generacijos (SDG) vibracinės spektroskopijos 

pagrindai. 

Eksperimentiniai tyrimo metodai.  FTIR spektroskopija. Pažeistojo vidaus atspindžio (angl. 

ATR), atspindžio-sugerties (angl. RAIRS) ir moduliaciniai IR spektroskopijos metodai. 

Atrankos taisyklės ant metalo paviršiaus adsorbotų junginių spektrams. Bandinių ruošimo 

ypatumai. Ramano spektrometro kalibracija. Paviršiai ir nanodalelės naudojami PSRS. Lazeriai 

Ramano spektroskopijai. UV-RR, Vis-Ramano ir FT-Ramano spektroskopijos metodų 

palyginimas. Ramano mikroskopija. SDG eksperimento ypatumai.  

Taikymas. Molekulių cheminio ryšio, tarpmolekulinės sąveikos, vandenilinio ryšio, kompleksų 

susidarymo tyrimas. Biomolekulių virpesinė spektroskopija. Baltymų aktyvių centrų RR 

spektroskopija.  Adsorbuotų junginių orientacijos ir sąveikos tyrimai, savitvarkių 



monosluoksnių struktūros tyrimai. Laidžiųjų polimerų tyrimai virpesinės spektroskopijos 

metodais. Vienos molekulės PSRS. 

 

Puslaidininkinių nanodarinių spektroskopija. 

Kvantiniai kietojo kūno dariniai. Kvantinės struktūros: kvantinės duobės, supergardelės, 

kvantinės gijos, kvantiniai taškai. Eksitonai. Plazmonai. Magnonai. Nepriklausomų dviejų 

lygmenų sistema. Puslaidininkinės Blocho lygtys. Išsifazavimo procesai. Fazinės relaksacijos 

laikų matavimo principai. Krūvininkų relaksacija nanodariniuose. Kvantiniai mušimai. Blocho 

osciliacijos. Fononų dinamika. Eksitonų dinamika. Nemarkoviški procesai (non-Markovian 

processes). Tuneliavimo reiškiniai puslaidinkiniuose nanodariniuose. 

Eksperimentiniai tyrimo metodai:   

Fotoliuminescensija ir žadinimo spektroskopija, optinė moduliacinė spektroskopija, 

pralaidumo spektroskopija, atspindžio spektroskopija, spektroskopija su laikine skyra; 

pavienių fotonų skaičiavimo eksperimentuose principai. Ultrasparčiosios spektroskopijos 

principai bei metodikos: žadinimo-zondavimo (pump-probe) spektroskopija, keturių-bangų 

maišymo metodas (four-wave-mixing), terahercinė spektroskopija. Koherentinė spektroskopija 

ir jos taikymai krūvininkų pernašos puslaidininkiniuose nanodariniuose tyrimams. Terahercinė 

puslaidininkinių darinių spektroskopija.  

Netiesinės kieto kūno ir kvantinių darinių spektroskopijos principai. Didelio sužadinimo 

sąlygoti reiškiniai kietame kūne. Dvifotonė absorbcija. Motto tankis. Optinis bistabilumas. 
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