VU TEORIN ES FIZIKOS IR ASTRONOMIJOS INSTITUTAS
(direkto habil.dr. Grazina TautvaiSién
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Darbuotojai, mokslo publikacijos

2005 m. institute dirbo 103 darbuotojai, i $§6 mokslo darbuotojai ir kiti tgjai (13
habilituoty; daktan ir 32 moksh daktarai) ir 7 doktorantai. Pagrindse pareigose dirbo 38
mokslininkai. Institute veik penki moksliniai padaliniai: Astronomijos obsemd (AO), Atomo
teorijos skyrius (ATS), Branduolio teorijos sektmi(BTS), Plazmos spektroskopijos laboratorija
(PSL), Vyksmy ir sanday teorijos skyrius (VSTS) ir Studij katedra. Dalis PSL dasbbuvo
atliekama Tarpinstitutigje izotopires analizs laboratorijoje,isteigtoje kartu su Puslaidininki
fizikos ir Fizikos institutas. VU TFAI planetariunterbo 19 darbuotaj iS ju 3 mokslo darbuotojai.
Instituto darbuotojai 2005 m. paskél®4 VU TFAI varduiregistruotas mokslines publikacijas, us j
52 — uzsienio leidiniuosétrauktuosda Mokslinés informacijos instituto (ISI) duomerbaz bei 32,
publikuotas kituose Zurnaluose bei tarptautikonferenciy darbuose. Institutas 2005 m. iSleido 4
tarptautinio mokslinio zurnalo ,Baltic Astronomy“umerius (ISI zurnalas nuo 2003 met
48 sp. I.), monogratyj ,Fizika ir taikomyju moksh pradzia Lietuvoje“, 12-osios tarptauim
daugiakiiviy jony konferencijos darbus ,The Physics of Highly Chard¢ens”, du ,Fiziky zinios*
numerius, leidin ,Lietuvos dangus 2006“ bei mokymo priemgorDvinarés ir daugianais
zvaigzas®. 10 instituto darbuotgjbuvo 8 mokslo leidinj atsakingais redaktoriais ir redkolegij
nariais.

Moksliné veikla

Pagrindirgs instituto mokslias veiklos kryptys (Lietuvos Respublikos Vyriausgb
2002 02 15 d. nutarimas Nr. 24) yra Sios:
1. Efektyviy matematias fizikos metod plétojimas ir taikymas daugiadalelisisteny, ju
netiesires dinamikos ir kvantuatlauky teoriniam tyrimui.
2. Atomy, subatomini dalely, molekuly, ju dariny ir plazmos spektroskopijos tyrimaiy |
taikymas nanofizikoje ir astrofizikoje.
3. Galaktikos, zvaigzdgiir tarpzvaigzdigs medziagos struittos ir evoliucijos tyrimai.

Instituto darbuotojai 2005 metais dalyvavo Eurofdsendrosios programos ,Programuojama
dirbtiniy lasteliy evoliucija“ (PACE) ir Baltic Grid (BalticGrid) prektuose, COST ,lkibiotia
chemija ir ankstyvoji evoliucija® (Prebiotic Cherimg and Early Evolution), ,Rizikos fizika®,
.Integruojanti skaiiuojamoji chemija“ (Integrative Computational Chetny) ir “Nuo moleku¢s
iki molekuliniy prietais; (From Molecules to Molecular Devices: Control dé&ronic, Photonic,
Magnetic and Spintronic Behaviour) projektuose,iy@ao ir Baltijos padrikju zvaigzdzy spi€iu
tyrimai“ (Taiwan Baltic Open Cluster Study) projektEuropos kosmés ageniros kosminio
palydovo ,Gaia“, ,Visos Zefs teleskopo“ (Whole Earth Telescope, WET) projekt&ituose
tarptautiniuose mokslo projektuose. Organizuotptutiniai Siauts ir Baltijos 3ali aukstieji
astrofizikos kursai “Zvilgsnis Zvaigzdzi gelmes”. Vykdant Siuos projektus, o taip pataZuotes,
mokyklas ir mokslo organizaciniais reikalaiszsiern buvo iSvyk 23 instituto darbuotojai. Institute
lankési 17 uzsienio s\iy.

Instituto darbuotojai dalyvavo organizuojant Liedyer rengiamas konferencijas ir parodas.
Buvo dalyvauta organizuojant 3fe Lietuvos nacionalia fizikos konferenciy, skirta pasauliniams
fizikos metams, ir Xl Pasaulio lietuyimokslo ir Kirybos simpoziung, prisiccta prie mokslo
festivalio , Erdwlaivis Zeme* organizavimo, parengta paroda “Einsteinas ir \&sabDarbuotojai
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taip patisijunge i keliaujartios po Europ ES parodos ,Termobranduats sintezs tyrimai —
Energijos pasirinkimas atéai“ rengima. Z.Rudzikas dalyvavo rengiant ir pravedant apsjait
stalo konferenciy ,Aktualts Baltarusijos ir Lietuvos mokslininkinovacires veiklos klausimai“
(2005 10 05,Litekspo rimai) bei tarptautia konferencig, skirta Tarptautinio termobranduolinio
eksperimentinio reaktoriaus (ITERpgrodos atidarymui gruodzio 1 Hitekspo rimuose. Madty
observatorijoje, atsiliepiart Europos Komisijos iniciatyy jvyko atvinp dun renginys ,Europos
ryréjo naktis".

ATS darbuotojai P. Bogdandiis, R. Karazija, A. Kupliauskienir Z. Rudzikas buvo
apdovanoti Lietuvos Moksgl akademijos vardine akademiko A. Jucio premija azhd cikla
“Siuolaikiniai daugiaelektromi atomy teorijos pétojimas ir taikymai” (1984-2004 m.).
P.Bogdanowiius gavo LR prezidento pékbs rasi uz vadovavim Lietuvos moksleiwi komandai
Tarptautirgje fizikos olimpiadoje. G. Gaigalas gavo Lietuvagzdento sveikinimo ragtuz geg
mokiniy parengim ES jaumjy mokslininky konkursui.

FP6 projektai

Instituto darbuotojai pragb vykdyti “Baltic Grid” (BalticGrid ) (2005 11 01 — 2007 04 30, vad.
G.TautvaiSien) projekt, kuriame dalyvauja 10 instituqijiS 6 Europos Sali Lietuvai Siame
projekte atstovauja VU TFAI ir VU matematikos ifanmatikos fakultetas, kordinuojaktys ir it
Lietuvos mokslo ir studij bei verslo institucij isijungima i Pabaltijo regiono kompiuterirtinkla
bei darbus lygiaggeujy skatiavimy srityje.

VU TFAI tikslas mitoti nauj informaciny technologiy taikyma atomo ir branduolio
teorijos vystymo darbuose bei astrofizikiniuosanyrose: 1) bus vystontbBAMESS ir Gaussian
programinip paket; taikymai, kurip tikslas — nustatytiivairiy organini, metalo-organini bei
neorganini molekuliy ir ju darinh geometrig striktara ir paaiskinti Si dariniy optines ir
magnetines savybes. Ypatingasngsys bus skiriamasikrio pernasos tarp molekultyrimui. Tai
pat bus nustatomas reakcijose dalyvatiijammolekuliy potenciis energijos pavirSiaus kréw ir
kai kurie svarbs Sio pavirSiaus tasSkai. Remiantis atliktyrimy rezultatais bus atliekamas
molekuliniy prietaisy modeliavimas ir tyrimas, tikintis numatyti naujgshnologijas ir medziagas,
pasizymirgias numatomomis savyinis; 2) branduolio teorijos vystymo tikslu planuoja sukurti
paralelie uzdag sluoksni modelio kompiuterig@ program, kuria naudojant galima iy
efektyviai spesti veiksmy su didet¢s apimties matricomis problemas; 3) planuojamastpatom
ir jony smuginio suzadinimo ir jonizacijos fotonais ir elektias uzdavinius, nustatyti parametrus,
apraSadius fluorescencijos iAuger elektron; poliarizacip ir kampin pasiskirstym; 4) planuojama
vykdyti kaskad daugiaelektroniniuose atomuose tyrimus; 5) plaamaj vykdyti sintetinj spektn
skatiavimus, kuriy tikslas optimizuoti astrofizikinius Zvaigzdgi atmosfeqn parameti
(temperaira, skgis, turbulencijos, detali chend@irsucttis) tyrimus bei sukurti naujus fotometnini
Zvaigzdzy stelgjimy GAIA kosmirgje observatorijoje interpretacijos metodus.

ATS toliau vyka “Programuojama dirbtini y Iasteliy evoliucija” (PACE) (2004 04 01 — 2008 03
31, vad. A.Tamulis) projekt

Siais metais, taikant nuo laiko priklausas elektrom koreliacijos tankio funkcionalo teorijos
metodus, nustatytos elektrtprpernag kryptys Siose schemose: peptiginnukleinires rigsties
grandirelé (PNR) su citozinu@) ir tyminu, apsupta lipid sluoksniu ir vandens molekumis; o taip
pat dviem skirtingom lipid prekursony molekubmis, jjungtomis i PNR grandial¢ dviem
skirtingom sensitizeni molekukmis ir sujjungta neutralia syringato molekule. Tam, kakinsingai
vykty savaimirs replikacijos procesas, taikant tankio funkcionat®todus, nustatyta, kad,
parenkant sensitizePNR grandialei suAdenino ir Guanino (A-G) fragmentu, turi bti patenkinti
trys atrankos kriterijai: kurie yra suformuluoti ksetiai: sensitizerio auk$ausia uzpildyta
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molekuline orbitak (HOMO) turi bati auk&iau negu lipido; lipido Zemiausia neuzpildyta
molekulire orbitak (LUMO) turi biti Zemiau neglL,UMO PNR grandiglés suA-G fragmentu ir
sensitizeriu; tarp sensitizerio ir PNR graridiéis suA-G fragmentu molekulinj orbitaliy turi biti
rezonansia saveika. Atlikti kvantines mechanikos tyrimai parédkad viena i$ pasiyty molekuk
gali biti naudojama kaip sensitizeris, kuris prijungiarmas PNR grandiélés suA ir G bazmis.

Kiti tarptautiniai projektai

AO skyrius dalyvavo vykdantStromvil fotometrin és sistemos kalibravimas" 2000-2005 m.,
vad. V. Straizys) projekt

Vykdant gprojekt, 2005 m baigta standartinfvaigzdzy stekzjimy programa. S. Bartage ir
V. Laugalys Arizonos universiteto Stiuardo obseovigdje 1.5 m ir 1 m teleskopais nuo 2004 m.
spalio iki 2005 m. vasario stgb apie 250 standartimiZzvaigZzdZiy su Zzinomais astrofizikiniais
parametrais. Paskelbtas pirmasis straipsnis su-200% m. stedy 780 zvaigzdij fotometrijos
rezultataisVilniaus ir Sromgren fotometrirese sistemose, baigiami paruosti dar 2 straipsmiai s
kalibravimui naudojam zvaigzdziy, astrofizikiniais parametrais ®romvil fotometrires sistemos
spalvos indekskalibravimo rezultatais (A. Kazlauskas, V. Strayy

AO skyrius dalyvavo vykdargrojekt “Padrik yjy Zvaigzdziy spitiy tyrimas” (2002-2005 m.,
vad. G. TautvaiSie).

2005 m. vykdanti%rojekt, iStirtas padrikasis spigis NGC 1647 ir jo aplinka, gauta 433
Zvaigzdzi; fotometrija Vilniaus sistemoje, atlikta fotometrire spektriré klasifikacija ir nustatyti
atstumai bei tarpzvaigzdin ekstinkcija. Patikslintas spimus nuotolis ir amzius,jvertinti
morfologiniai spi€iaus parametrai. Rezultatai paskelbti zurnale B&stronomy 14,179, 2005 (J.
Zdanawtius, V. Straizys, K. Zdanagius, A. Kazlauskas, KCernis ir G. TautvaiSignbei eit
uzsienio autorj iS Taivano ir JAV.). S. Bartasie, ir G. TautvaiSiea paskellé padrikojo spiéiaus
NGC 7789 milzini ir raudonosios sankaupos zvaigidAtelgjimus Vilniaus fotometrigje
sistemoje ir nustatmetalingumus ir kitus atmosiemparametrus. Paskelbta publikacija zurnale
Astrophys. & Space S294, 225, 2004; Atliktas spektroskopinis dewypiadrikojo spigiaus NGC
7789 zvaigzdii atmosferos parametnustatymas (G. TautvaiSierE. Puzeras ir bendraautoriai iS
uzsienio). Rezultatai paskelbti Zurnale AstronomyA&trophysics,431, 933, 2005. Arizonos
universiteto Stiuardo observatorijoje 1.5 m ir 1teleskopais steti fotoelektriniai standartai
Vilniaus ir Stromvil fotometridse sistemose padrikuosiuose gpiese NGC 1027, NGC 1778,
NGC 1807, NGC 1817, NGC 1907, NGC 2129, NGC 2168CN2244, NGC 2264, NGC 6819,
NGC 6871, NGC 6913 ir Mellote 15. (S. Bartd§j V. Laugalys). Duomenys apdoroti, atlikta
spektrire Siy zvaigzdzy klasifikacija. (A. Kazlauskas). Méy AO su Maksutovo sistemos ir 165
cm teleskopais, naudojant CCD kamegautos naujos padija spig€iu NGC 6811, NGC 6913
nuotraukos (J.Zdanalus, K. Zdanawius). Buvo atliekama 85 zvaigzdziesadiy padrikuosiuose
spitiuose NGC 1883, NGC 1907, NGC 2194, NGC 6996, NG@27 NGC 7209, NGC 7772,
Basel 12, Basel 15, IC 1369 radialirgreiy analiz (J. Sperauskas).

AO skyrius pradjo vykdyti ,Artim y Zemei asteroidy ir transneptiininiy objektq astrometrija
ir fotometrija“ Pasauligs laboratorijos koordinuojagrprojekt (J. Zdanawiius, K. Cernis). Siame
projekte bus ieSkoma nawijprie Zengs artjanciy ir potencialiai pavojing kosminiy kiiny.

ATS darbuotojai dalyvavo vykdartlorFA finasuojamame projekte ,Kvantinis molekuliniy
medziagg modeliavimas® (Quantum Modelling of Molecular Materials (QMMM), 2004-2006,
vad. A. Tamulis). Siame projekte nuo laiko prikianSais elektrom koreliacijos tankio
funkcionalo teorijos (TD-DFT) metodais istirtos melios radikalh molekuks, kurios tinka
molekuliniy kvantiniy kompiuteri; konstravimui.



ATS darbuotojai dalyvavo Crafoord fondo finansucgane ,Bendradarbiavimas Lundas —
Vilnius* (2003-2005 m., vad. Z.Rudzikas) projekte, kur bwatbekami bendri teoretik ir
eksperiment darbai, tiriant antrojo periodo daugiakiy jony suzading basen; gyvavimo trukmes.

PSL darbuotojai vyk#l “Etalony priedy metodo metrologinis tyrimas” (su BNM-LNE
(Laboratoire national d‘Essais, Paryzius)), atsgki@. Labarraque ir P. Serapinas. Vykdapnt §
projekty parodyta, kad priad metode chemini elemeni kiekiy matavimams taikant tinkamus
vidinius etalonus galima pasiekti matavinikslumg, palyginam su izotom skiedimo metodo
matavimy tikslumu. Tarplaboratorinis palyginimas NV-4. A3d, Cr, Cu, Fe, MnNi, Pb and Zn
koncentracijos nutekamuosiuose vandenyse. VadovasG#dikas (PFl); P. Serapinas, V.
Aninkevicius, D. Lazauskien V. Juzikierg (PFI), E. Naujalis (PFI).

VSTS darbuotojai toliau vykd projekts pagal iSAlexandero von Humboldt’o fondo gaut
param instituciniam bendradarbiavimui tarp VU TFAI ir lsarslautern’o (Vokietija) universiteto.
Vadovai: G. Juzeiinas (VU TFAI) ir M. Fleischhauer (Kaiserslauterniniversitetas). (2004.07 —
2007.07).

AO skyrius dalyvavo vykdantESA orbitin és observatorijos GAIA instrumentinés bazs
optimizavimas” (1995-2011 m., mokslinis vadovas M. Perryman (ESS¥EC), dalyvauja AO
darbuotojai V. Straizys, G. TautvaiSiei\. Kazlauskas, A. Ktinskas, K. Zdanavius) projeks.

Siais metais patvirtintos plajuost ir vidurjuost fotometrires GAIA sistemos ir
perorganizuotos darbo grég V. Straizys paskirtas 8-sios komisijos “Astrddigiai parametrai”
dvieju darbo grupi — “Tarpzvaigzdig ekstinkcija” ir “Pekuliariosios Zvaig2d” vadovu (2006—
2011). Vykdant g projekt, nagriretas optimalus fotometrijos juastparinkimas zvaigzdgi
klasifikacijos poziriu (K. Zdanavtius), paskelbta publikacija Zurnale Baltic Astrongrii4, 104-
121, 2005. Apie patvirtintas GAIA fotometrines sisias ir y teikiamas galimybesvairiy tipu
Zvaigzdziy astrofiziniy paramety nustatymui paskelbta publikacija elektroniniamediteyje
Standard Star Newsletter 39 p. 3-8. (E. Hog, CdiJ&f. Straizys ). Atliktas C, N ir O chemini
element gausos Zvaigzdziatmosferose pokyu poveikio Zvaigzdij spektrams tyrimas, siekiant
atsizvelgtii Siuos efektus parenkant GAIA fotometsnsistemos filtrus (G. TautvaiSienr B.
Edvardson), paskelbta leidinyje “The Three DimenaldJniverse with Gaia”, eds. C. Turon, K.S.
O’Flaherty, M.A.C. Perryman, ESA SP-576, p. 382 [vertintos ESA orbitids observatorijos
galimykes tiriant Vietires grugs galaktikas beiy ZvaigZatdaros istoryg. Nustatyta, kad GAIA leis
iSmatuoti elyvyju milziniy radialinius greiius iki 80 kpc atstumo, savuosius §jichus — iki 150
kpc. Kartu su metalingumjverciais i$ fotometrijos (iki ~150 kpc) tai leis titvaigZzddaros istori
Vietinés grugs galaktikose iki 150 kpc (A. Kinskas su bendraautoriais i Svedijos, Japonijos,
Vokietijos ir kity Lietuvos instituciy). Paskelbtos trys publikacijos leidinyje “The Tére
Dimensional Universe with Gaia”, eds. C. Turon, K&Flaherty, M.A.C. Perryman, ESA SP-576,
p. 591-594, 619-622 ir 695-698.

AO skyrius dalyvavo vykdanTarptautinj projekta “Visos Zemés Teleskopas” (WET) (nuo
1986 m., koordinatorius Delavaro astroseismityrimy centras (DARC), JAV, direktérdr. Judi
Provencal, dalyvauja 21 pasaulio observatorija,etaarpe ir Mattu AO. Projekte dirba AO
darbuotojai R. Janulis ir E. Pakstiégn

Vykdant 8 projekt, buvo iSanalizuoti kintamosios Zvaigad IP Per WET stealfimy
kampanijos rezultatai. Nustatyta daugiaperiédiins Zvaigzés pulsaciy prigimtis ir identifikuoti
maziausiai 9 pulsagijj dazniai. Parengtas ir priimtas spaudai straipgnmihalui Astronomy &
Astrophysics (V. Ripepi, R. Janulis ir bendraawri2005 m ruggo mén. 5 — 15 d. Maity
observatorijoje su Maksutovo sistemos teleskoptilniaus CCD kamera buvo atliekami baltosios
nykStulkes PG2303+243 stéfimai. Nustatyta, kad per metus laiko PG 2303+248igZzcts Furje
transformacijos spektre ties 1.25 mHz daZniu alsiralidets amplitugds dominuojatios



pulsacijos, kuti amplitud stekety 5 nakty bégyje kito nuo 11 mmagki 33 mmag. Siuo metu
baigiami apdoroti $i stelgjimy rezultatai (R. Janulis, E. PakStign

AO skyrius dalyvavo vykdarntRGB/AGB zvaigzdziy atmosfem bei evoliucijos tyrimai” (2004-
2006, A. Kuiinskas ir T. Tanabe) projektkuri finansuoja Japonijos Nacionalirastronomijos
observatorija). Vykdant &item, pirma kara suskadiuotas vlyvosios milzires spektras bei
fotometrires spalvos naudojant sfetif(3D) hidrodinamin mode] CO°BOLD. Parodyta, jog
konvekcija turi pastebim itaka vélyvyju milziniy spektrams bei fotometdéms spalvoms (@
konvekcijos slygojamos granuliacijos Zvaigéd pavirSiuje). Skirtumai spalvose siekia iki 0.25
mag (pvz.A(V-K) = 0.2, arbaATer = 70 K). Be to, vidutini 3D modelio strukiry negmanoma
atkartoti su 1D stacionariais Zvaigzgzatmosfen modeliais, charakterizuojamais skirtingais
maidymosi ilgio parametrais bei turbulencijosgiis. Sie rezultatai kiekybiSkajrodo, jog
maisymaosi ilgio teorija naudojama Siuolaikiniuos@igzdziy atmosfen bei evoliucijos modeliuose
néra tiksli priemor konvekcijos traktavimui.

Atliktas detalusélyvuju milZiniy sintetini (PHOENIX, MARCS ir ATLAS modeliai) bei
stelety fotometriniy spalw palyginimas prie metalingwn [M/H] = 0.0 ir —2.0, parodyti
fotometriniy spalw eigos ir skirtum ypatumai, nustatytos skirtumuslygyojarcios priezastys bei
tikslumo ribos. Sukurtos trys naujos pusiau-empginey — spalvos rodiklis kalibracijos
vélyvosioms milzikms bei nauja empirinTe — log g skak vélyvosioms milzirems (prie [M/H] =
0.0). Naudojant PHOENIX zvaigzdgzatmosfey modelius suska&iuotas naujas Johnson-Cousins-
GlassBVRIJHKL sintetiniy fotometriny spalw tinklas (tinklo parametraile; = 3000+5000 K, log
g = —0.0++3.5, [M/H] = +0.5+-4.0). Gauti rezultatpaskelbti A. Kdinsko ir bendraautogi
straipsnyje zZurnale A&A, 442, 281-308, 2005, idlayje "Cool Stars, Stellar Systems and the Sun”
No13, eds. F. Favata, G. Hussain & B. Battrick, ESA-560, p. 319-325. A. Kinskas taip pat
pristat Zodinius ir stendinius praneSimus Japonijos astrondraugijos metigje konferencijoje,
vykusioje 2005 m. spalio én. 5-8 d. ir IAU simpoziume 232, vykusiame Keiptayl®AR) 2005
m. lapkriio 14-18 d. Pastarojo simpoziumo medZiaga bus bubjama leidinyje “The Scientific
Requirements for Extremely Large Telescopes”, €ddVhitelock, B. Leibundgut, M. Dennefeld,
IAU Symp. 232.

COST ir PHARE projektai

VSTS darbuotojai dalyvavo vykdant COST D2ftegruojanti skai ¢iuojamoji chemija” (2004
05 27 — 2006 10 25). Jame dalyvauja 18ySalbkslininkai ir G.Vektaris (kartu su Biochemijos
institutu) G. Vektaris 2005 m. pata$programa apdorojafia kvantines chemijos skaiavimy
programos GAMESS iSvesties failus ir iStraukiarreikiamyg informacip.

ATS darbuotojai dalyvavo vykdant COST D2Prebiotin ¢ chemija ir ankstyvoji evoliucija“
(Prebiotic Chemistry and Early Evolution) (2002 — 2007) projekt Jame dalyvauja A.Tamulis ir kt.
mokslininkai i3 20 3ali. Vykdant $i term tirta, kokia gyvylés forma pirmiausia atsirado Zéja ir
kosmose, bei bandoma sukurti programuojamus naomlmtus. Keliose pasaulio moksige
laboratorijose eksperimentiSkai kuriamos pafieasios nanometrinio dydzio gyvébasys. Todl
teoriSkai modeliuojami tokios gyvyb savaiminio susidarymo, augimo bei dauginimosiswy&i.
Kvantiniais elektron koreliacijos DFT naujausi potencial metodais sumodeliuotas JAV Los
Alamos Nacionaligje laboratorijoje (LANL) gaminamo dirbtinio gyvioofosintetirgs sistemos
savi-susidarymas iS vandenyje esarpeptidires nukleinires migsties (PNR), sensitizerir lipidu
prekursony molekuly. Klasikines molekuliy dinamikos (GROMACS) program paketu
sumodeliuotas visas dirbtinis gyvis, apvilktas dipidvigubo sluoksnio membrana ir sudarytas IS
Simty takstartiy atom.



ATS darbuotojai vykd COST D35,Nuo molekulés iki molekuliniy prietaisy“ (2005 01 21-2010
02 21, vad. A. Tamulis) projektSiais metais kvantiniais elektnpkoreliacijos DFT naujausi
potencialy metodais sumodeliuoti molekuliniai XOR bei CntriNoginiai vartai, tinkami
molekuliniy elektroniniy ir spintroniniy nano prietaig konstravimui.

VSTS darbuotojai dalyvavo vykdant COST PRizikos fizika” (2004 05 27 — 2006 10 25) ir
LVMSF parama dalyvavimui COST P10 'Rizikos fizikabgramos veikloje (2005.01 — 2005.12).
Jame dalyvauja 21 Salies mokslininkai. Lietuvosoats vykdomajame komitete yra V.Gontis ir
B.Kaulakys. 2005 metais detaliai apraSytas paprastas tasSkykisnvo modelis, kurio signalo galios
spektrinis tankis yra 17 pohbidZio suijvairiomis laipsnio rodikliop reikdmemis. Signad Siame
modelyje sudaro impulsarbaivykiu seka.lvairiai vadinamas (tarpimpulsinis, tafpykiu, tarp
atvykimy, rekurentinis ar laukimo laikas) pabkitame modelyje aparaSomas apibendrinta
Lanzeveno lytimi su multiplikatyviuoju triukSmu,yt, jis difuziniu idu stochastiSkai kinta
uzduotame intervale, pasiskirstydamas pagal lawpsskirstin. ISvestos netieséis stochastiés
diferencialires lygtys signalui su 17 pobidZio spektriniu tankiu ir ¥ intensyvumo skirstiniu
jvairioms parametr  ir A reikSméms. Metodas gali Wi panaudotas analizuoti stochastinius
procesusjvairiose sistemose, kur pasireiSkia laipsniniarskiiai, ilgalaikes autokoreliacijos ir
saviorganizacijos elementai. Figtas paprastas informacijos sralkbmpiutery tinkluose modelis
su ilgalaikkmis autokoreliacijomis ir laipsniniu spektriniu tan. Modelis informacijos sraat
vaizduoja kaip Puasono sebkyly, kuriy dydis yra atsitiktinai pasiskirstes pagal laipgriasn.
Tokiame modelyje ilgalaidss autokoreliacijos yra nepriklausomos nuo tinklgykéa; ir nuo laiko
tarp atvykstatiy paket, pasiskirstymo.

PSL darbuotojai vyké“Patikimos infrastrukt @ros chemijos matavim srityje Lietuvoje pagal
geriausia ES praktika tobulinimas” (PHARE projektas Nr. 2003.004-341.03.02) (Deveigpi
reliable infrastructure in the fields of measuretsen chemistry in Lithuania according to the best
EU practices, 2004-2006, 1.85 MEUR) projekProjekto vadovas V. Zabolotnas (Valstybin
metrologijos tarnyba). P. Serapinas — vienos j§ ttaliy koordinatorius, kaip plazmos fizikos ir
cheminiy mataviny neapibézties ekspertas. Koordinuotas Lietuvos ir Vokietigditinkany jstaig;
darbas pagal pirap projekto dal, teikti siallymai mataviny chemijoje sistemos tobulinimui, naujai
Metrologijosistatymo redakcijai, dalyvauta ekspertais CPVA syidarchemini matavinmy irangos
pirkimo konkurso komisijos darbe ir atrinkta atkamajranga.

Struktariniy fondy ir kiti Lietuvos projektai

PSL darbuotojai vyké ,Mokslinés kompetencijos ir gstinio mokymo plétra saugioms ir
ekologiSkoms maisto zaliavoms gaminti“ (MOKOTEM) projeka. Jis vykdytas,igyvendinant
2004-2006 met Bendrojo programavimo dokumento 2.4 priemgMokymosi visa gyveniny
salygy plétojimas®, registracijos Nr. ESF/2004/2.4.0-K-01-080T-240, kartu su LEU ir KPKC,
projekto vadovas V. Pranckietis (LX), trukme 2005 m. — 2008 m., VU TFAI projekte dirba P.
Serapinas ir J. Salkauskas. Pagrindinis darbo tegasl yra saugiir ekologik; maisto Zaliay
mokymo priemonas skyriaus ,Augalias Zaliavos falsifikavimo iSvengimo galimybityrimy
metodai“ parengimas bei perskaitytas atitinkamaskaiay ciklas LZ0U déestytojams. Taip pat
atlikti kai kuriy Zenestkio Zaliaw; elementigs sudties tyrimai.

VSTS darbuotojai dalyvavo vykdant prioriteisn Lietuvos mokslinj tyrimy ir eksperimentiés
plétros programos mokslini tyrimy projekt “Naujos kartos nanometriniy protaky su
dvimatémis elektrony dujomis fliuktuaciné spektroskopija (FLIUKTUACIJOS)” (2005 m.
liepa — 2006 m. birzelis)Jz projekto vykdym atsakinga institucija PFI; kartu su TFAI, VU FF,
KTU FEI. Vykdytojai nuo TFAI B. Kaulakys, M. Alabda ir J. Ruseckas. Vykdant Si projekt



sukurtos kompiuterigs programos, skirtos skaitiniam taSkinir iS jvairios formos impubs
sudaryy stochastini signal; generavimui, y skirstiniy, spektn, multifraktaliSkumo ir kit
charakteristiy analizei bei pademonstruotas proggatmkamumas suformuluotiems tikslams.
Sukurtos ir aprasytos bendros signgkeneravimo, pasiskirstymnustatymo, spekirgeneravimo
klases. Veliau kiekviena 3i bendrjy klasy buvo papildyta iSvestémis klagmis, kur kiekviena
iSvestire klagz apraso konkrgt modelio generavimo aivairiy charakteristiy skatiavimo
algoritma. ISvestiny klasiy naudojimas leidzia greitai pakeisti ar papildykagiavimo model.
UZtenka sukurti naajmode] atitinkartia iSvestire klas:, neketiant bendrosios kla&s.

VU TFAI Tarybos patvirtintos temos

AO skyrius dalyvavo vykdantU TFAI Tarybos patvirting “ Guldo juostos Zvaigzddaros rajony

ir dulki y debeg; tyrimas* (2003-2005 m., vad. V. Straizys, vykdytojai: S. taafite, K. Cernis,
A. Cerniauskas, A. Kazlauskas, V. Laugalys, G. ValiaugaZdanawiius, K. Zdanawius) tem.
Vykdant Si tem, iStirta tarpzvaigzdié ekstinkcija ir Zvaigzdzi pasiskirstymas Galaktikoje Cam
OB3 asociacijos kryptimi (V. Straizys, J. Zdardws, K. Zdanawius). Paskelbtos dvi publikacijos
Zurnale Baltic Astronomyl4, 31-40, 2005 irl4, 313-322, 2005. IStirta tarpzvaigzdiekstinkcija
molekulinio debesies MBM12 Avino Z2zvaigzdyne kryptinV. Straizys, J. Zdanagius, K.
Zdanavtius, A. Kazlauskas, KCernis, V. Laugalys). Rezultatai pristatyti sausiénmvykusiame
JAV astronomy draugijos (AAS) suvaZiavime San Diege (Kaliforhij#dAAS 205 5905, 2004).
Moléty observatorijoje gauta CCD stgimy medziaga Vilniaus fotometrife sistemoje Siuose
sklypuose: spig#ai NGC 6811, M29, NGC 1027 ir Mel 15, Cefejo dabdsGC 7023, standartin
aikstek SA 64. Rezultatai apdorojami (V. Straizys, J. Zalakius, K. Zdanawius, J.Cerniauskas,
G. Valiauga, V. Laugalys).

AO skyrius dalyvavo vykdarWU TFAI Tarybos patvirting Il populiacijos vizualin és dvinarés
ir daugianarés zvaigzas: astrometrinés, fotometrinés ir kinematinés charakteristikos* (2002—
72005 m., vad. A. Bartke¥ius, vykdytojai: J. Sperauskas, D. Bartkéene) temy. Vykdant S
tem, iSanalizuoti 91 Il populiacijos dvings radialiniai greiiai. Atrastos 9 naujos dvings
Zvaigzas su kintamu radialiniu gréu. BD +39 1828 nustayta preliminaéirbita P = 5.3 d. (A.
Bartkevtius, J. Sperauskas). Rezultatai publikuoti zurigdéic Astronomy,14,511-525, 2005.
IStirta storojo disko dvinas Zvaigzds BD +82 565 A nario spektroskopirorbita. Atlikta
sistemos analiz Tyrimo rezultatai paskelbti zurnale Baltic Astoony, 14,527-533, 2005. Atlikta
vizualiniy orbitiniy dvinary erdvinyp atstuny tarp nan; analiz (A. Bartkevtius, D.
Bartkevtier¢). MAO su 0.63 m ir 1.65 m teleskopais ir radialigreciy matuokliu iSmatuoti 21
didelio gretio vizualiniy dvinary Zvaigzdzy radialiniai grefiai (115 atskin mataviny). Gauta
preliminarires spektroskopis orbitos zvaigzems: BD +39 1828 (P = 5.3 d), HIP 375D (P ~ 7 d),
BD +20 5152 (P = 5.715 d) (A. Bartkeius, J. Sperauskas).

AO skyrius dalyvavo vykdan¥U TFAI Tarybos patvirting ,Zvaigzdziy atmosfeny cheming
sudetis ir evoliucija“ (2005 - 2009 m., vad. G. Tautvaisenvykdytojai: E. Puzeras, E.
Stasiukaitis, A. Ivanauskas, A. Kikas, S. Mikolaitis, JCornij bei eik bendraautotj i§ Svedijos,
ltalijos, JAV, Kanados(ilés, Sveicarijos) tem Vykdant 34 term, baigiama itirti apie 70-ties
Galaktikos lauko raudonosios sankaupos zvaigzd&tali atmosfar chemire sudktis (pirmieji
rezultatai paskelbti konferencijose, vykusiose Hargb (Vokietija) ir Arcetryje (Italija) (G.
TautvaiSieg, E. Puzeras, E. Stasiukaitis, A. lvanauskas). Banadizuojami milzing ir raudonosios
sankaupos zvaigzdziaukStos dispersijos spektrai, gauti La Palmojen@fiasalos) veikiatiu 3.5
m Italijos teleskopu Telescopio Nazionale Galilemdipkuosiuose spéuose NGC 2506, NGC
6134, NGC 6819, Collinder 261, IC 4651 (G. Tautimi& A. Ivanauskas, S. Mikolaitis). Atlikta
detali spektroskopinsesy padrikojo spigiaus NGC 7789 milzinj ir trijy raudonosios sankaupos
Zvaigzdziy analiz, nustatyti apie 20 chemipielement santykiniai gausumai §izvaigzdzi



atmosferose (G. TautvaiSkerE. Puzeras ir bendraautoriai iS uzsienio). Razailpaskelbti zurnale
Astronomy & Astrophysics431, 933, 2005. Su VLT 8.2 m teleskopu pirtkarta gauti ir pradti
analizuoti trip vietinés grugs galaktikos IC 1613 Zzvaigzdgispektrai (G. TautvaiSiép
pirmuosius rezultatus bendraautorius D. Geislaistgt konferencijoje Piet Afrikoje.

AO skyrius dalyvavo vykdanvU TFAI Tarybos patvirting ,Poziciné nejiprastyjy asteroidy ir
komety astrometrija“ (2005 - 2009 m., vad. K ernis, vykdytojai: R. Janulis, J. Zdan&us, K.
Zdanawtius) temy. Vykdant S term, SOHO orbitiks observatorijos nuotraukose atrastos 4 naujos
kometos (K.Cernis). Apie atradimus paskelbta IAU cirkuliarud$e 8475 (kometa C/2005 B2),
Nr. 8516 (kometa C/2005 D3), Nr. 8570 (kometa CER0Q0) ir Nr. 8576 (kometa C/2005 M10).
Komety orbity elementai publikuoti leidiniuose M.P.E.C. Nr. 20B62 (kometa C/2005 B2). Nr.
2005-G40 (kometa C/2005 D3), Nr. 2005-N75 (kometa0G5 L10) ir Nr. 2005-O35 (kometa
C/2005 B2). Buvo atliekama vizuatir komet, fotometrija. (K.Cernis). Fotometrijos rezultatai
paskelbti Zurnale International Comet Quarterly 2W,.No.2, 104-122, 2005. ir N27,No.3, 171-
206 (2005). Maity AO buvo atliekama 5 komettelgjimo programa, siekiant patikslinty jorbity
elementus (KCernis, J. Zdanawius). Rezultatai publikuoti leidiniuose M.P.E.C. R®05-U04 ir
Nr. 2005-V88 (kometa P/2005 R1 NEAT), Nr. 2005-(80meta P/2005 S3, Read), Nr. 2005-V91
(kometa P/2005 T2, Christensen), ir Nr. 2005-V98niktos P/2005 S2, Skiff ir P/2005 R2, Van
Ness). Mottu AO buvo vykdoma asteraidstelzjimy ir ju paieSk programa. MAO stelta
daugiau kaip 963 skirtingi asteroidai, 5 kometastgrpe NEO, TNO objektai, paskelbta 4263
astrometrigs pozicijos. Atrasti 36 nauji asteroidai (Kernis, J. Zdanawius, K. Zdanawius).
Rezultatai skelbti leidiniuose M.P.C. Nr. 53631,388, 54967 ir pristatyti Ukrainoje, Krymo
observatorijoje ruggo mén. vykusioje jubiliejirgje konferencijoje.

ATS darbuotojai prago vykdyti VU TFAI Tarybos patvirtia ,Kaskadai sudétinguose atomuose
ir j y jtaka Rentgeno ir O2 spektrams: teorija ir interpretavimas® (2005 — 2009 m., vadovas
R.Karazija) tem. Siais metais parodyta, kad atomams su atviraktreln; sluoksniaisjvedant
placiai naudojamus dydzius — vakantinbaseny nafraliuosius pldius, yra daroma paklaida,
ivertintas jos dydis. Nustatyti ir paaisSkinti-M4 s kvadrupoling elektriniy Suoliy lantaniduose
désningumai. Remiantis statistiniais duomenimis, aiysit kai kurie bendri Lietuvos fizikos raidos
XX a. Il pugje desningumai.

ATS darbuotojai dalyvavo vykdaMU TFAI Tarybos patvirtia ,Reliatyvistini y ir koreliacini g
pataisy skai¢iavimo metody plétra ir j y taikymas sunkiyjy bei vidutinio sunkumo atomy
diskretiniams spektrams tirti“ (2002 — 2006, vad P.Bogdandis) tem. Vykdant planir tem
sudaryti keli kvazireliatyvistini Hartrio ir Foko ly@iu variantai, sukurtos atitinkamos programos,
patikrintas ¢ lygciy variant; tinkamumas. Parodyta, kad sprendziant kvazirelistines lygtis
nereikia naudoti supaprastintapproksimacini potencial. Planirts temos émuose, kartu su
Olsterio universiteto astrofizikais, atliktas geészdvideSimt antrojo jono spektnincharakteristilg
tyrimas ir rezultai lyginimas su daugiakonfigaciniu Dirako, Hartrio ir Foko metodu. Tiriant
daugiakfivius jonus pirm karta pereita nuo atskirjony spektry analizs prie ilgos izoelektriés
sekos nagrigimo, analizuojant dvielektroni Suoly reikSng konfigaracijos 2s3p lygman
gyvavimo trukméms. Tiriant deguonies izoelektrorirseky pirma karta nuosekliai iSanalizuota
koreliaciny pataig jskaitymo galimyb priklausomai nuo atrinkt pataisiny konfigaraciju kiekio.
Siemet palyginus daug teko dirbti uz plasintemos ri. Paradytas apzvalginis straipsnis apie
R.Wybourne metodo taikysrteoriniuose skdiavimuose.

ATS darbuotojai dalyvavo vykdanVU TFAI Tarybos patvirtig “Poliarizacijos reiSkiniy
teorinis nagringjimas atomy ir jony jonizacijos procesuose” (2002 06 — 2006, vad. A.
Kupliauskierg) temy. 2005 metais kartu su VU FF darbuotojais (doc.Gfemza ir studentai),
naudojant atomo teorijos metodus, pritaikytus paacijos reiSkiniams tirti, ir Borno artinio
operatoriaus panasuny fotojonizacijos operatagi surasta bendroji poliarizuoto atomo jonizacijos



greitais nepoliarizuotais elektronais diferencialirskerspijivio iSraiSka. Ji panaudotatésniojo
elektrono kampinio pasiskirstymo ir jonizuoto atomikiavimo parametrams surasti, kai
jonizuojami poliarizuoti ir nepoliarizuoti atomabei poliarizuoto atomo jonizacijos pilnutinio
skerspjivio magnetiniam dichroizmui apraSyti. Borno artmyjsurasta poliarizugt atomy
suzadinimo greitaisiais nepoliarizuotais elektrsndiferencialinio skerspyio bendroji iSraiska,
iSvesti poliarizuai atomy suzadinimo nepoliarizuotais elektronais pilnutiniskerspiivio
magnetinis dichroizmas bei nepoliarizuotais elakis suzadinto atomo rikiavimas kaip atskiri
bendrosios iSraiSkos atvejai.

Kartu su JAV, Ukrainos ir Rusijos mokslininkai®tskai ir eksperimentiskai tirta K atomo
3p°4s°Sy, - 3p°4< %Py suzadinimo skerspyio padictjimo ties 22 eV Zadinaiio elektrono energija
priezastis. Buvo atlikti labai tikss radiacini Suoly 3p°(4s4pLS)LSJI-3p°4s 2Py ir
3p°(4s4pLiS;)LSI- 3p°4p 2Py energijy, bang ilgiy ir tikimybiy skakiavimai. Padaryta ivada, kad
eksperimente pastétas maksimumas atsiranda rig kiskading Suoly iS auksStesmi lygmeny. Jis
gakty bati neigiamo K jono rezonansas.

ATS darbuotojai dalyvavo vykdantU TFAI Tarybos patvirting ,Siuolaikinis atomo teorijos
uzdaviniy modeliavimas remiantisjprastu ir simboliniu programavimu* (2003 — 2007, vad. G.
Gaigalas) tem Tarp gauiju Siemet rezultat verta pamiati izosukinio formalizmoLS rySyje
dviem atviriems sluoksniams realizad\jlaple programavimo kalboje (paketaahn).

BTS darbuotojai vykd VU TFAI Tarybos patvid ,,Elementariyjy daleliy bariony bei jy
sistemy tyrimai, taikant grupi g ir kvantini y algebry teorijos metodus® (2001 — 2005 m., vad. S.
AliSauskas) tem Vykdant baigiam tem, E. NorvaiSas, A. Acus, D. Jiukonis ir V. Regelskis
2005 m. toliau teoriSkai naggjo Skyrme mode|. Elementanyjy daleliy ir branduolio fizikoje
plgiai taikomas SU(3)Skyrme modelis buvo apibendrintas bet kuriam Sios gsupaizdziui.
Taikant kanoninio kvantavimo proaad buvo gautos tikslios energijos funkcionalo beiykit
fizikiniu dydziy iSraiSkos kolektyvinj koordina&iy artutinume. Nustatyta chirainsimetrip
pazeidziatio nario, beiWess, Zumin ir Witten nario priklausomyés nuojvaizdzioSU(2) Skyrme
modelyje racionalaus atvaizdZio artutinumas buvkytas tirti keturipy nukleon; branduoliui ir,
konkregial, helio fizikinems charakteristikoms apskaioti. NaudojantManton pasiilyta racionaliy
atvaizdzy aproksimacy buvo iSspgstos 2004 metais iSvestos lygtys (galigjas bet kurioms
racionaliy atvaizdzi aproksimacijoms bei visiems SU(2) gégpivaizdziams) ir apskaiuotos
svarbiausios Sio branduolio charakteristikos: énaadiusas ir Kivio formos faktoriusjvairiems
SU(2) grugs ivaizdziams. Apskéiuoti Sio branduolio elektriniai formos faktoridiStirta helio
branduolio apské&iuoty fizikiniy dydziy priklausomylk nuo jvaizdziy. Rasta su modeliu susijusi
idomi topologini; integral; Seima. Nors uzraSytos analigniSraiskos kol kagrodyti nepavyko,
taciau didelio tikslumo skaitinis integravimas rod@dkformué yra teisinga visoms racionalioms
funkcijoms. Modifikuotame MIT mai§ modelyje (V. Simonis) buvo suskaiotos sunkijy
hadrom (su vienu, dviem bei trimis ¢ ar b kvarkais) pagmiy busen; mags. S.AliSauskasg$e
kvantiniy grupiy formalizmo tyrimus ir fiziking taikymy paieSkas, studijavang ir Baxter lygéiu
sprendinius, pagstus Lie algehr ir kvantiniy grupiy ivaizdZi teorija, rySius su simetriqigrupiy ir
Hecke's algelr savylemis. Naudodami bozankoncepcijos formalizmp konstruojant unitatju
grupiy neredukuotinj ivaizdzi pagrindines tisenas ir pletizmo teoremapie redukavimo
taisykles, O. Katkevius su bendraautoriais iS Latvijos ir Brazilijosvgaredukuotinio pletizmo
dimensij; formule. Si formuk apibendrintak-redukuotinio pletizmo atvejui. Be to, atlikti
skatiavimai ir ruoSiamas straipsnis apie nelygininelygini Z=N branduoly (A<41) energetini
buseny ir perjimo tikimybiy bei magnetinj dipoliniu momeni skatiavimus.

PSL darbuotojai vykd VU TFAI Tarybos patvig tema “Jonizacijos dujy plazmoje su
kondensuotomis daleimis tyrimas masi spektrometrijos metodu” (2004-2008, vad. P.
Serapinas; vykdytojai J. Salkauskas, Z. EZeringkighninkevicius, V. Juzikieg (PFI), E. Naujalis
(PFI). Atlikti preliminais pusiausvyrinio modeliavimo sk&vimai, derinant su eksperimentiniais



duomenimis. Taip pat buvo vykdyti Cu, Zn, Mn ir 8eimai reumating ligoniy kraujuje pagal
susitarim su VU Eksperimentigs ir Klinikinés medicinos institutu (dr. B. Butkiénir L.
Jaseleudiate). Atlikti element; kiekiu matavimai apie Simte kraujo serugmainiy.

VSTS darbuotojai vykéd VU TFAI Tarybos patvirt temy “Salty atomy ir kondensuoty dariniy
optiniy savybip teorijos plétra” (2005-2009 metai, vad. G.JuZelas). Vykdant & tem
TeoriSkai iSnagrietas dvieji Sviesos pluost turinciu santykin orbitinj judesio kiekio moment
poveikis Salf atom; dujoms Naudojantis adiabatine aproksimacija gautos at@saiiy tamsioje
busenoje, masi centro judjimo lygtys. Lygtyse atsiranda nariai, analogiSkagnetinio lauko
vektoriniam potencialui, bei papildomas skaliarintencialas. ISnagrti du atvejai, kai
efektyvusis vektorinis potencialas negaititibeliminuotas: Sviesos pluostai sklindantys t&ipa
Kryptimi ir turintys Sviesos ikurius bei prieSprieSiais sklindantys Sviesos pio&Efektyviojo
magnetinio lauko erdvinpasiskirstym galima reikiamai suformuoti, pasirenkant atitinkesm
formos Sviesos pluostus. Tadatomy dujose gali pasireiksti elektrarieorijoje zinony magnetini
efeky analogai, nors patys atomai yra elektriSkai ndiosadalets, kury neveikia tikras
magnetinis laukas. Daugelio lygmermtomams, kai egzistuoja kelios iSsigimusios adiats
busenos, galima gauti efektyviuosius neabeliniusuauBuvo iSnagriéta tripodo lygmen schema,
gautos slygos kada potencialai yra neabeliniai. Naudojaatnsenus Sviesos pluosStus su orbitiniu
judesio kiekio momentu galimas efektinis magnetiaigkas turintis magnetinio monopolio lauko
dedamja. Nagriretas savaiminis spinduliavimas prie dwiegsusikertatiy metalo pavir§i.
Skirtingai nuo ankstesmityrimy, dabar metalo pavirSiai gali susikirsti mébai sta&iu kampu.
IStirta savaiminio gesimo priklausomylmuo atomo orientacijos, erdem padties bei plokStum
susikirtimo kampo.

VSTS darbuotojai vykél VU TFAI Tarybos patvidg temw “Laipsniniai skirstiniai ir 1/f
fliuktuacijos dinamin ése chaotirese ir stochastise sistemose” (2005-2009 metai, vad.
B.Kaulakys). Vykdant &i tema Apibendrintas ir visapusiSkai iStirtas tasSkinklyksmy; modelis,
kurio signalo galios spektrinis tankis yra Pl/pobidZio su jvairiomis laipsnio rodiklio p
reikmemis. Sio modelio generuojamo signalo statistirsavylés palygintos su kito Zinomo
(McWhorter) modelio, kai signalas sudaromaguairiomis tiesigs relaksacijos trukémis signal
sumos. Parodyta, kad taSkinivyksmy modelis, prieSingaiMcWhorter modelio signajl
intensyvumo Gauso skirstiniui, generuoja signalugagosniniais intensyvumo skirstiniaiszairts
tarpimpulsinio, tarpivykiy ir pan. trukmi kitimo modeliai sujvairiais skirstiniai slygoja 1/f’
triukSmus su artimais laipsniniams intensyvumo stkirais. IS autoregresinio taskinio modelio
gauta ir iSanalizuota stochastinnetiesiniy diferencialiniy lygéiy klas:. Siy lygéiy generuojam
signal; savyleés analogiskos atitinkamo taskinio vyksmo signsdvylems. Parodyta, kad taskini
vyksmy modelio generuojami signalai yra multifraktalinid?rieSingai McWhorter‘io modelio
signalams, kurie yra monofraktaliniai. Nustatytadkaskinis procesas, aptinkamas ketdioase
fraktaluose, kilusiuose iS netiesinio logistinioazdzio kvaternijonams, yra 1/f tipo triukSmasgkai
norima pl&iame daznj f intervale. IStirtos Mandelbroto aib savylés tuo atveju kai parametras
ir kintamieji z, yra kvaternijonai, d. yra kvaternijoninis vienetas. KlasikilMandelbroto fraktalié
aibé apibezta kompleksigje erdvje, o kvaternijog aritmetika apibendrina kompleksin
keturma&iams dydziams. IStirtosivairios dvimags (2D) kvaternijonias Mandelbroto ais
projekcijos, fiksuojant dvr komponentes lygias 0, o likusioms dviems leidzigsti. Nustatyta,
kad, priklausomai nuo kintan; r komponetiiy pasirinkimo, Sios dvimas projekcijos arba
sutampa su Mandelbroto aibe (fraktalu) komple}sirerd\éje, arba yra sudarytos iS skritulio ir
begalinio skaiiaus fraktaliSkai iSsigkciusiu apskritimy, gaubiadiy skrituli. Gauta, kad taskinis
procesas, sudarytas IS tokfraktaliniy apskritimy spinduly, yra 1/f triukSmas kaip norima
placiame daznj fintervale.
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VSTS darbuotojai pragb vykdyti VU TFAI Tarybos patvig teny “Daugiatomiy junginiy
elektroniniy spektry ir cheminio reakcingumo teorijos pktra” (2005-2009 metai, vad. V.
Gineityt). Buvo toliau pétojamas ankSau pasilytas originalus cheminireakcij teorinio tyrimo
budas, besiremiantis nekanoniniu molekulimrbitaliy metodu. Siekta iSaiskinti tarpmolekds
chemires sveikos, atsirandatios reakcijos pradziojejtaka dalyvaujaiu molekuly vidinés
sandaros kitimui alilo jon (katijono ir anijono) pavyzdziu. Ebjant alternantini angliavandenili

ir ju dariniy elektronirts sandaros teosij gautos algebrits iSraiSkos vadinamu perturbuotju
alternantini angliavandenili bendros vienelektras tankio matricos antros &l pataisoms ir
iStirtas Sy pataisr vaidmuo chemini junggiy stiprumo kitimams veikiant perturbacijai.
Vienelektrorés tankio matricos ir stabilizacijos energijos iSkais palygintos tokioms molekihs,
kurios susiformuoja iS to paties angliavandenil@kiant skirtingoms perturbacijoms. Nustatytas
idomus ir netrivialus 8§ molekuliy elektronirts sandaros panaSumas. Detaliai iShatasm
pavyzdys — piridino ir bifenilo molekés. Ank<giau pasilyta blokines diagonalizacijos uzdavinio
molekuks hamiltoniano matricai ir komutacis lygties vienelektroninei tankio matricai sprendim
metodika pritaikyta taip pat alternantinangliavandenili dariniams su elektrono-donoriniais ir
akceptoriniais pakaitais. Gautos algebsiniSraiSkos $i sisteny tankio matricos eilutei ir
nekanoniéms ju molekulirems orbitatkms. Nustatyti bendri elektroninio tankio pasiskinsb cl
pakaity jtakos Siose sistemoseésmhingumai. Paslytas paprastas dvigj orbitaliy modelis
alternantini angliavandenili dariniy elektroninei sandarai atvaizduoti, kuriame iSskira gveika
tarp pakaito orbitak ir vienos nekanonés angliavandenilio molekulés orbitaés.

TeoriSkai apskaiuoti SbSel kristalo spektrai (V. Lazauskas, J.Us&). Jie aproksimuoti ir gerai
dera su pirm karta pasaulyje iSmatuotais fotoelektroniniais spektraidustatyta, kokios
elektronires hisenos lemia fotoelektronipispektr juosy formas. Teoriska tirtas %8°C’ (A®=Sb;
B°=Bi; I, C'=Br, Cl) kristal; optiniy savybi; pasikeitimas fazinio virsmo metu. Naudojant
molekulinio klasterio modeélnustatyta, kad ne tik valentipi bet ir vidiny elektronini; juosiy
lygmenys priklauso nuo gardslatony poslinkio. Eksperimentinis Rentgeno spektras patgg su
teoriniu lisen tankiu, kuriame atsizvelgieklasteriy SbSI ir SbSel virpesibasenas.

VSTS darbuotojas G. Vektaris kartu su BCHkdéy elektrofilinio prisijungimo reakcy prie
asimetrini a,p-nes@iy dariny 7 rySio teorirg analiz. Buvo atliekama pradinijunginiy molekuliy,
ju reakcijos produkt, bei reakcijos metu susidataup tarpiniy junginiy geometrijos optimizacija
pusiau empiriniais ir tankio funkcionalo metodaisi Ipy elektronires sandaros teorinis tyrimas.
Gauta, kad solvatacimaplinka stipriai poliarizuoja vieno iS regannetilsulfenchlorido molekgl
ko pagkoje S-CI jungtis, poliarizuojama iki rySio, artimjoniniam. Toa@l metilsulfido katijono
kaip individualios dalels egzistavimas gali inicijuoti elektrofilinio prjshgimo prie nes&ios
jungties reakcijos pradziDe¢l Sios priezasties metilsulfido katijonui buvo sagkuotas irjvertintas
ribiniy orbitaliy uzpildymas. Gauti rezultatai rodo, kad metilsudfikiatijonas gali lengvai reaguoti
sujvairiais alkenais, sudarydamas katijono tipo tagsrkompleksus.

Pedagogiré veikla

2005 m. institutui kartu su VPU suteikta dar viefzékos krypties (P190, P260, P520)
doktoraniiros teig. 2005 m. pabaigoje institute migk 7 fizinihy moksh fizikos doktorantai (J.
Ruseckas, M. Ma3alas, O. Rancova, Dgidonis, V. Nelkinas, A.Cerniauskas ir Vokietijos
pilietis O. Scharf), du iSyj priimti 2005 metais. 2005 m. institute apgintandefiziniy, moksly
(fizikos) daktaro disertacija (M. Alaburda). P. Blagnovtius vadovauja moksliniam aspirastis
Jakutijos M.K. Amosovo vardo valstybinio universitelarbui.

2005 m. rugpgio 7-21 d. VU TFAI Mokty observatorijoje jau ttéa karta vyko Siaugs ir
Baltijos 3aliy aukstieji astrofizikos kursai pavadinimtiZvilgsnis j ZvaigzdZziy gelmes”
(koordinatoé G. TautvaiSie#). Kursy tema g karta buvo Zvaigzdij pulsacijos ir astroseismologija.
Kursy dalyviai buvo supazindinti su stgimuy metodais ir teoriémis Zvaigzdai gelmiy
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modeliavimo galimybmis, su zvaigzdzi démiu, kurios atsiranda &l magnetini lauky kitimo,
dydzio ir nustatymo ididais. Kursuose maki 22 dalyviai i$ Danijos, Estijos, Latvijos, Liets,
Norvegijos, Portugalijos, Rusijos, Suomijos ir Syesl Paskaitas, pratybas ir st@tnus ved
Zinomi pasaulio moksininkai i Danijos, Norvegij@&et; Afrikos respublikos, Sveicarijos, JAV ir
8 lektoriai ir stebjimu instruktoriai iS Lietuvos: R. Janulis, R. LazauskaE. PakStieéd J.
Sperauskas, V. Straizys, lidgius, G. TautvaiSienir J. Zdanauius. 2005 m. stejimai vyko ne
tik su trimis Mokty observatorijos teleskopais, bet ir 2.56 m Siawptiniu teleskopu ir Teds
observatorijos 80 cm teleskopu, eSais Kanan salose. Si teleskop stekjimy laikas buvo
paskirtas nemokamai. Kurklausytoj; parengti moksliniai projektai bus iSleisti 2006 atskiru
leidiniu. Pagrindinis & kursy iniciatorius ir Bmeéjas yra Siaurs $aliy moksliniy tyrimy valdyba
(NordForsk). Kursus taip pat pamé LR Svietimo ir mokslo ministerija ir Lietuvos vaéybinis
mokslo ir studij fondas.

Instituto darbuotojai skaitpaskaitas ir ved pratybas universitetuose: VU — 5 darbuotojali,
VPU — 11 darbuotej VDU - 1 darbuotojas, LU — 1 darbuotojas. Mokslininkai vadovavo 19
VU, 2 VDU ir 7 VPU student darbams, parués2 metodines mokymo priemones. Nl
observatorijoje vyko VU ir VPU studantpraktikos bei moksleivi stovyklos. P. Bogdanatius
apie 130 valand dirbo su Tarptautiss fizikos olimpiados Lietuvos moksleivi komanda.
A.Barkevitius paruo8 ir Ciklono leidykloje iSspausdino mokymo priengostudentams “Dvinas
ir daugianats zvaigzds”, o A.Kupliauskieg pareng “Kvantinés sklaidos teorijos “ paskait
konspeky, kuris paskelbtas interneto svetgi (http://www.itpa.lt/~akupl). A.Bartkewius gavo
profesoriaus, o A. Kynieéndocengs vard, Vilniaus pedagoginiame universitete.

Leidyba

Siais metais iSspaudinta L. Klimkos (VPU) ir R. K&ienés (VU TFAI) monografija “Fizikos ir
taikomyju mokly pradzia Lietuvoje” (VPU leidykla, 192 p.) ir A.B&evi¢iaus mokymo prieman
.Dvinarés ir daugianais zvaigzds” (Ciklonas, 200 p.). Taip pat iSleisti periodinigidiniai “Baltic
Astronomy” 14 tomo 4 numeriai (ats. red. V.Stra)zyFEiziky Zinios” 28 ir 29 numeriai (ats. red. E.
Makarianiere ir red. pav. R. KivilSied) ir kasmetinis leidinys “Lietuvos dangus 2006 s(ated. G.
TautvaiSieR). Instituto darbuotojai  A. Bernotas, R. Karazija Z. Rudzikas redagavo
“Daugiakriviy jonu fizikos” konferencijos darbus (“The Physics of Hig Charged lons”,
ELSEVIER Press, Amsterdam, Boston, Jena, Londow Merk, Oxford, Paris, Philadelphia, San
Diego and St. Louis, 2005, 554 p). V. Gontis irRidzikas buvo XII pasaulio Lietuyimokslo ir
kirybos simpoziumo “Plenarini posdziy praneSing”, o kartu su V. Vasiliauskiene ir tegi
rinkinio atsakingieji redaktoriai. “Lietuvos fizilo zurnalo” atsakinguoju redaktoriumi buvo Z.
Rudzikas, o R. Karazija ir B. Kaulakys — redkolegijariais. V. Straizys ir E. MeiStas paréemg
iSleido 2zvaigzdlapi-plakat, "Mitsuy zvaigzdyndl. ISleista nauja MAO vizitini korteliy ir
lankstinuk; apie MAO laida (S. Losikas). Planetariumo darbuotojai suglar iSleido 2005/2006
mety sezono paskaitas moksleiviams apragenankstinukus 30 tematik

Mokslo zZiniasklaida

2005 m. mokslo ziniasklaidos veikla didziaja dalinuvo skirta Pasauliniams fizikos metams
pamireti. Institute parengti  Fiziky Ziniy” — ,Lithuanian Journal of Physics* mokslo
populiarinimo priedo — 28 ir 29 numeriai. Parengtasisleistas ¢stinio mokslo populiarinimo
leidinio ,Lietuvos dangus 2006 numeris (183 psl.), skirtas 2006 metams. Visuoanem
moksleiviams mokslas populiarintas radijo ir tedas laidy metu, laikradiy ir zurnaly
publikacijose, paskaitose. Institutas ir Planetads buvo partneriai, LR SMM ir LMA
organizuojant mokslo festialErdv élaivis Zemé*, jame skaitytos 4 paskaitos (R. Karazija, V.
Gontis, S. Bartasité, D. Sperauskiay). ParuoSta per Lietavkeliaujanti paroda EinSteinas ir
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Visata”. Kol kas ji buvo eksponuota Vilniaus universgeentriniuoseiimuose, dviejuose Kauno
technologijos universiteto fakultetuose ir Seintonuose. Sudaromas jos eksponavimo grafikas
kitose aukstosiose ir vidurinio lavinimo mokyklose.

Moléty observatorijoje priimtos 292 ekskursijos (5034 dalyviai). Ekskjasived S.
Lovcikas, E. Stasiukaitis, J. Zdanawus, K. Zdanawius, R. Janulis, V. Straizys ir G. Tautvaisien
Vasaros metu observatorijos lankytojams buvo omysojami naktiniai stelimai (S. Lowikas, E.
Stasiukaitis). 2005 m. ruge 23 d. observatorijojevyko per 300 lankytej sutrauks Europos
Komisijos inicijuotas atvig duny renginys Europos tyréjo naktis”. Jo metu buvo pristatyti
svarbiausieji Lietuvos astronanvykdomi moksliniai darbai (paskaitas ska. TautvaiSied, A.
Bartkevtius, A. Kazlauskas, E. Pakstign bei visi observatorijoje veikiantys teleskopai
(atsakingieji astronomai R. Janulis, J. Sperauslas/danawiius ir kt.). Be to, MAO buvo
organizuoti renginiai: “ZvaigZgos naktys” (2005 05 14 ir 2005 09 24), “Lygiad@nmnuzikos
vakarai” (2005 03 20 ir 2005 10 01) ir kt.

2005 metai¥U TFAI planetariume Vilniuje surengti 830 informaciniai seansai, kuse
Sudaryta ir iSleista lankstinukai “Paskai# seang tematika 2005/2006 m.m.” sezonui. Tematikoje
30 temy moksleiviams pagal abonementus,uis jL5 nauy ir 12 temy kitiems lankytojams, iSu-6
naujos. Parinkta, sukurta ir pagaminta vaizdimedzZiaga paskaitoms, t.y. 151 nauja viso dangaus
panorama, virS 2000 skaidri25 teminiai video ir DVDjrasai (daug prisigjo A. Bodin). Buvo
teikiama metodia ir vaizdine parama mokykloms (Viduks S.Staneviaus vid. mokykla, Vilniaus
spec. globos namai, Minties gimnazija). Paskellstidkslo populiarinimo straipsniai spaudoje, virs
10 pasisakym radijo ir televizijos laidose. Lektérl. Sablevtiate tsia doktoraritros studijas
Fizikos institute. § metu toliau vykdomas fotometrinis galaktik31 ir M33 zvaigzdai spie€iy
sisteny tyrimas. 2005 m. planetariumas buyvegistruotag IPS (International Planetarium Society)
duomem registy, IS kurio gaunama vaizdinir metodire medziaga. Lektér D. Matulyg yra
Tarptautires ekologinio Svietimo akcijos World Wildlife FundPdsaulinis Laukigs Gamtos
Fondas) ir National Wildlife Federation (Nacionglihaukines Gamtos Federacija) nuolatin
dalywe.

Atnaujinta VU TFAI interneto svetadn http://www.itpa.lt.

Techniné ir ukiné veikla

Institutas isigijo naup kompiuteriy spi€iy, skirta darbuotoj mokymams ir darbui
lygiagretiyju skatiavimy metodais kompiuterini tinkly (grid) aplinkoje. Renovuoti centrinio
pastato koridoriai.lsigytas automobilis. Parengtas investicinis pr@skpastato stogo ir sign
kapitalinei renovacijai.

Moéty observatorijoje uzbaigtas gaminti ir pétas eksploatuoti 165 cm teleskopo zidinio
reduktorius, padidigs teleskopo matymo laakris kartus (ats. G. TautvaiSieir K. Zdanavtius).
Radio internetas pakeistas patikimesniu laidiniareRgtas detalusis observatorijos apsasgin
zonos planas. Rengiantis priimti aulgtastrofizikos kurg dalyvius, buvo atliktivairas teleskop,
ju bokst, centrinio pastato ir stétojy nameliy renovavimo darbai, visose patalpogengtas
internetas, sutvarkytas baseingsgyta bald bei renovuota dalis turim Observatorijai perduotas
automobilisVolvo.

Suremontuotas Planetariumo stogas.

Instituto finansavimas

Instituto 2005 met finansires ataskaitos, 2005 metsamatos ir valstybip finansavim
grindziantys strateginiai veiklos planai pagal girtius teigs aktus teikiami LR Finams
ministerijai ir kitoms institucijoms atskirai nudo$ ataskaitos arba kaip priedai, dbdrumpai
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pamiresime, kad 2005 metais VU TFAI gavo 3463,8 1 signavim, iS kurip 2362,0 t. Lt sudar
tiesioginiai biudZeto asignavimai, 111,4 t. Lt kstinés biudZeto d50s,80,8 t. Lt — LVMS fondo
léSos, 304,0 t. Lt — uzsieniédos mokslo programoms vykdyti. Specialiosios mokdbojimo
programosdSos sudar605,6 t. Lt.

Instituto strateginiai tikslai 2006 metams

1. Integracijai bendsja Europos mokslini tyrimy erdw, plétojant instituto dalyvavim
tarptautiniuose projektuose.

2. Auk&iausios kvalifikacijos specialigtr ekspent rengimo ir visuomeds Svietimo pitra.

3. Auk&iausios kokybs mokslires produkcijos rengimo efektyvumo didinimas — vidigkai
po viery publikacig kiekvienas mokslininkas per metus.

4. Instituto vykdom fundamenting tyrimy taikymo Lietuvos reikrems sréiy paieSkos
intensyvinimas.

Ataskaitai pritarta 2006 m. vasario 10 d.
VU TFAI tarybos posédyje, nutarimas Nr. 1
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