VU TFAI ATOMO TEORIJOS SKYRIAUS
2007 METU MOKSLINIO IR ORGANIZACINIO DARBO ATASKAITA

0. Ivadas

Siemet jZengéme j nauja ES struktiriniy fondy ir VII BP dokumento programy
laikotarpj (2007-2013), pradéjo realy darba Europos Mokslo Taryba, vadovaujanti Idéjy bloko (visy
sri¢iy fundamentiniai tyrimai) jgyvendinimui. Per septyneriy mety laikotarpj pastaroji kasmet
iSdalins vidutiniSkai po milijardg eury.

Kita Sio laikotarpio ypatybé — jau tikrai jsijungéme j ITER tarptautine Seima, gavome
pirmajj finansavima (mety pabaigoje). Ir, Zinoma, sékmingai teséme Zemiau iSvardinty tarptautiniy
projekty vykdyma. YpaC¢ paZymésime besipleciantj grid technologijy ir nacionalinio
superkompiuterio jsisavinimg ir naudojima.

Kartu reikia paZzymeéti, kad normaly kiirybinj mokslininky darbg gerokai trikdo kai
kuriy politiky ir visuomenés veikéjy priekaiStai dél atseit nevykstancios mokslo ir studijy reformos
bei drastiski siiilymai ja atseit spartinti. UZtenka paminéti, kad naujoje Mokslo ir studijy jstatymo
versijoje jraSyta, kad universitety mokslo institutai kaip juridiniai asmenys nustoja egzistuoti 2009
m. pabaigoje, mokslo instituty taryby 2/3 nariy sudarys ,socialiniai partneriai®, o direktoriumi gali
biiti turintis vadybinés patirties asmuo be mokslo laipsnio.

TacCiau debesys atslenka ir nuslenka, Zaibas ir griaustinis irgi ne visuomet sukelia
gaisra, tad yra didelé tikimybé, kad laimingai pergyvensime ir §j laikotarpj. Zinoma, reikia dirbti
gerai, kokybiskai, jrodyti savo reikalinguma pasauliui ir Lietuvai.

1. Dalyvavimas finansuojamueose tarptautiniuose projektuose

Dauguma skyriaus darbuotojy jau pajuto dalyvavimo papildomuose finansuojamuose
projektuose (tiek tarptautiniuose, tiek ir Lietuvos) skonj. Tai ir besipleciancios skaiciavimy
galimybés, ir galingesni personaliniai kompiuteriai, ir, Zinoma, papildomos asmeninés pajamos.
Skyriaus darbuotojai dalyvauja devyneriy jvairaus rango finansuojamy tarptautiniy projekty
vykdyme. Po projekto pavadinimo ir trumpy jo duomeny pateiksime pagrindinius gautuosius
mokslo rezultatus, suformuluotus projekty vadovy bei kai kuriy vykdytojy (paimti i§ asmeniniy
ataskaity).

1.1. EK asociacijos kontraktas tarp EURATOM ir LEI (Nr. FU06-2006-0043) ir
sutartis tarp LEI ir VU TFAI, ats. vykd. A.Kupliauskiené, dalyvauja 12 skyriaus darbuotojy, 2007
m. 17000 eury.

Atlikti volframo jony emisijos spektry kvazitolydinés juostos srityje skaiciavimai
konfigiiracijy sumaiSymo metodu reliatyvistiniame artutinume naudojantis didele konfigiracijy
baze. Parodyta, kad intensyviy linijy grupe pagrindinai apsprendZia tik konfigtiracijy su simetriSku
simetrijos pasikeitimu maiSymasis. Interpretuota satelitiné linijy grupé ir numatytas Kkitos,
eksperimentiskai dar nestebétos linijy grupés, egzistavimas.

Naudojantis gautomis emisijos spektry bendryjy charakteristiky iSraiSkomis
reliatyvistiniame artutinume bei sudaryta jy skaiciavimo programa, atlikti volframo jony spektry,
atitinkanciy 4f - 4d Suolius, gaubiamyjy skaiciavimai ir, lyginant su detaliy skaiciavimy rezultatais,
jvertinta galimybé tuo metodu apytikriai apraSyti sudétingus spektrus.



Pagal sudaryta plang buvo paruosta ir istirta reliatyvistiny banginiy funkcijy bazé W**
jonams, suskaiciuoti energijos lygmenys. Pradéti suZadinimo iS pagrindinés biisenos skaiCiavimai,
naudojant reliatyvistinj R-matricos programos varianta DARC.

1.2. “Taivanio ir Baltijos atomy spektroskopijos ir jy elgesio stipriuose lazerio
laukuose teoriniai tyrimai" (Taiwan-Baltic theoretical studies of spectroscopy of atoms and their
behavior in strong laser fields"), vad. Z.Rudzikas, A.Kupliauskiené, vykd. P.Bogdanovicius,
V.Tutlys, G.Merkelis, O.Rancova, R.Jur$énas, V.Jonauskas, S.Kucas, R.Karazija, 2007 08 01-2008
07 31; 12500 USD i§ Taivanio ir 21000 LTL i3 Lietuvos Svietimo ir mokslo ministerijos.

2007 m. kartu su Taivanio mokslininkais pradéti nagrinéti dviejy stadijy procesai, kai
fluorescencijos fotonai ar Auger elektronai iSspinduliuojami po poliarizuoty atomy jonizacijos
poliarizuotais elektronais. Surastos patj bendriausg visy daleliy poliarizacijos atvejj apraSancios
iSraiSkos.  Jos panaudotos iSvesti paprastesnéms formuléms, tinkamoms surasti parametrus,
matuojamus jvairiuose eksprimentuose. Taip pat atlikti berilio izoelektroninés sekos jony spektriniy
charakteristiky skaiCiavimai trikdZiy teorijos ir plataus masto konfigtiraciju superpozicijos
metodais. Abiem metodais surasty rezultaty palyginimas leido padaryti iSvadas apie abiejy metody
taikymo ribas bei pateikti rekomendacijas, kada viena ar kita metoda reikéty naudoti. Miisy
mokslininky kartu su Taivanio mokslininkais prof. Keh-Ning Huang ir prof. Hsiang-Shun Chou
atlikty moksliniy tyrimy rezultatai pranesti 37-oje Lietuvos nacionalinéje fizikos konferencijoje bei
paruostuose ir jteiktuose spaudai straipsniuose. Konferencijoje pristatyti 3 praneSimai ir paruosti 3
straipsniai, kurie jteikti Lietuvos fizikos Zurnalui. Darbuotojai parasé dar 4 straipsnius pagal
projekto tematikg be Taivanio bendraautoriy.

2007 m. rugpjucio 30 — rugséjo 2 d. institute vieSéjo projekto koordinatorius prof.
Keh-Ning Huang. VieSnagés metu buvo aptarti gautieji rezultatai, ruoSiami spaudai straipsniai ir
tolimesni darbai. Susitarta, kad 2008 m. sausio mén. antroje puséje bendram darbui j Taivanj
nuvyks TFAI Atomo teorijos skyriaus vy.m.d. dr. Gintaras Merkelis ir doktorantas Rytis JurSénas.
Si rudenj G.Merkelis paruosé paskaity kursg i3 trikdZiy teorijos dydZiy kampiniy daliy suradimo
metody, kurj numato perskaityti studentams 2008 mety vizito metu. TFAI Atomo teorijos skyriaus
vyrm.d. dr. Vladas Tutlys parasé kompiuterine programa Auger elektrony tikimybéms ir
submatriciniams elementams apskaiciuoti. Ji bus naudojama tolimesniuose bendruose darbuose.
Vyriaus. m.d. habil. dr. P.Bogdanovicius ir doktoranté O.Rancova lankési pas partnerius Rygoje
2007 m. rugséjo meén.

1.3. FP6 projektas 017170 Baltijos Saliy tinklas “Moterys tiksliuosiuose moksluose ir
aukstosiose technologijose” (Baltic States Network ,,Women in Sciences and High Technology",
BASNET), vadové A.Kupliauskiené, vykdytoja O.Rancova, 2006-2007 m., 25200 EUR (2007 m.
20041 EUR).

2007 m. buvo plétojama BASNET duomeny bazé ir interneto svetainés skiltis apie
Lietuvos klasterio veikla. Buvo sukviesta 11 Lietuvos klasterio posédZziy, kuriuose aptarti visi su
projekto vykdymu susije darbai. PosédZiuose svarstyti partneriy VU, KTU, TFAI ir LRSMM 2007
m. darbo planai, sociologiniy tyrimy galutiné ataskaita, mokslininkiy karjeros galimybiy
pagerinimo strategijos kiirimo eiga ir strategijos projektai, BASNET Naujieny laikrascio turiniai ir
leidimas, pasiruoSimas seminarui, kuriame aptarti Lietuvos, Latvijos ir Estijos 3aliy strategijy
projektai, Rygoje ir baigiamajai BASNET projekto konferencijai Vilniuje, antryjy projekto
vykdymo mety ir baigiamosios ataskaitos, BASNET projekte pradéty darby ateitis. 2007 m. spalio
22-23 d. Vilniuje vyko BASNET baigiamoji konferencija, kurig organizavo A.Kupliauskiené,
O.Rancova, joms padéjo R.KivilSiené ir R.Karpuskiené. Konferencijos atidaryme kalbéjo direktoré
G.TautvaiSiené, kaip dalyvé buvo J.Tamuliené.

Projekto tikslai pilnai jvykdyti — sukurta Baltijos Saliy motery mokslininkiy duomeny
bazé ir monitoringo sistema, sukurta strategija motery padéciai moksle pagerinti.

1.4. Baltic Grid. Sio projekto vykdyme dalyvavo P.Bogdanovicius, Z.Rudzikas,
J.Tamuliené, V.Jonauskas, S.Kucas ir O.Rancova. Rezultatai pateikti bendroje TFAI ataskaitoje.



1.5. Svedijos Karaliskosios MA grantas Lundo universiteto ir VU TFAI
bendradarbiavimui paremti ,Sudétingy jony spektroskopija ir jos taikymai astrofizikoje ir
termobranduolinés plazmos fizikoje* (55000 Sved. krony, 2007 01 02-2008 12 30).

Gautos reikalingos skaliarinés — pseudoskaliarinés saveikos ir elektrinio dipolinio momento
operatoriy tezorinés formos. Jy pagrindu paraSyta programa, kuri leidZia rasti skaliarinés —
pseudoskaliarinés sgveikos operatoriaus matricinio elemento ir elektrinio dipolinio momento
operatoriaus matricinio elemento vertes.

Atlikti su VPU Bendrosios fizikos katedros spieciumi hipersmulkiosios struktiiros konstanty
(dviem Zemiausiams lygmenims) ir skaliarinés — pseudoskaliarinés sgveikos konstantos
skaic¢iavimai Cezio atomui.

Gauti rezultatai buvo paskelbti konferencijoje: The 9th International Colloquium on Atomic
Spectra and Oscillator Strengths for Astrophysical and Laboratory Plasmas, Lund, Sweden (G.
Gaigalas, E. Gaidamauskas, P. Jonsson, Multiconfiguration Dirac-Harree-Fock calculations for the
hyperfine-structure parameters and the scalar-pseudoscalar interaction constant of 133 Cs, The 9"
International Colloquium on Atomic Spectra and Oscillator Strengths (ASOS), Lund (Sweden),
7-10 August, 2007, p. 37-38.)

1.6. FP6 projektas ,Programmable Artificial Cell Evolution (PACE)“
http://www.istpace.org/index.html. Atsakingas asmuo: Arvydas Tamulis, vykdytojai: Vykintas
Tamulis, Sartinas Kris¢iukaitis. Vykdymo trukmeé: 2004.04.01-2008.06.30. Finansavimas uZ visa
laikotarpj: 169389 eurai, Finansavimas uz 2007 ir 2008 m. yra 47735 eurai ir dar papildomai yra
galimybé gauti 24740 eury uz ankstesniais metais sulaikyta finansavima.

Svarbiausi 2007 mety rezultatai:

Kvantinés mechanikos nuo laiko priklausomais elektrony koreliacijy metodais,
skaiCiuojant musy mokslinés grupés AMD serveriy 64 bity 9 nody klasterio ir 8 nody 32 bity
klasterio heterogeniniu GRIDu, buvo gautas dirbtiniy minimaliy gyvy lasteliy savi-susidarymas i$
nebrangiy bioorganiniy molekuliy ir suskaiiuoti ty lasteliy fotosintezés  spektrai.
Kvantmechaniniais metodais iStirta, kokiu budu dirbtinés minimalios gyvos lastelés maitinasi, auga
ir dauginasi.

1.7. COST D27. Veiklos pavadinimas (angly k.): ,Prebiotic chemistry and early
evolutio“, Arvydas Tamulis buvo valdymo komiteto narys, Lietuvos ekspertas ir vykdytojas.
Vykdymo trukme: 2002-2007.05.

Svarbiausi 2007 mety rezultatai:

Naudojantis Siame projekte naujai atrastomis magnetiSkai aktyviomis molekulémis,
buvo sumodeliuotos minimalios dirbtinés gyvos lastelés, absorbuojancios iSorinio magnetinio lauko
energija fotosintezés proceso metu. Buvo parasyta sukinio tankio pernaSos vizualizacijos programa,
kuri sprendé atviry sluoksniy kvantinés mechanikos nuo laiko priklausomy elektrony koreliacijy
lygtis miisy mokslinés grupés AMD serveriy 64 bity 9 nody klasterio ir 8 nody 32 bity klasterio
heterogeniniu GRIDu.

1.8. COST D35. Veiklos pavadinimas (lietuviy k.): “Nuo molekuliy iki molekuliniy
prietaisy: elektroniniy, fotoniniy, magnetiniy ir spintroniniy vyksmy kontroliavimas*

(angly k.): "From Molecules to Molecular Devices: Control of Electronic, Photonic, Magnetic and
Spintronic Behaviour”, Arvydas Tamulis yra valdymo komiteto narys, Lietuvos ekspertas ir
vykdytojas. Vykdymo trukmeé: 2005-07-11 - 2010-10-01.

Svarbiausi 2007 mety rezultatai:

Kvantinés mechanikos nuo laiko priklausomais elektrony koreliacijy metodais
skaiCiuojant misy mokslinés grupés AMD serveriy 64 bity 9 nody klasterio ir 8 nody 32 bity
klasterio heterogeniniu GRIDu, buvo sumodeliuoti keli nano biorobotai, naudojantis Siame projekte
naujai atrastais molekuliniais loginiais vartais.



1.9. JAV Los Alamos Nacionalinés Laboratorijos (LANL) "Protocell Assembly”
projektas. Arvydas Tamulis buvo vykdytojas. Vykdymo trukmé: 2004-2007.09.

Svarbiausi 2007 mety rezultatai:

Naudojantis Siame projekte naujai atrastomis nekanoninémis nukleininiy rugsciy
molekulémis, buvo sumodeliuotos peptidine nukleinine rigStimi (PNR) kontroliuojamos
minimalios dirbtinés gyvos lastelés. Buvo paraSyta elektrono tankio pernaSos vizualizacijos
programa, kuri sprendé supermolekuliy suzadinty biiseny kvantinés mechanikos nuo laiko
priklausomy elektrony koreliacijy lygtis miisy mokslinés grupés AMD serveriy 64 bity 9 nody
klasterio ir 8 nody 32 bity klasterio heterogeniniu GRIDu.

A.Tamulis pradéjo vykdyti NASA Astrobiology Institute NASA’s Exobiology
Program, Kalifornijos universiteto-Santa Cruz ir VU TFAI bendra projekta: ,.Effect of Weak
Nuclear Interactions (Parity Violation Energy Difference - PVED) on the Electronic Structure of a
D- and L-Amino Acids and Further Investigations How Much this Affects the Hydration Shell of
Water Around Each Molecule®. Superkompiuterio naudojimo laika finansuoja Prof. David Deamer,
Department of Biomolecular Engineering, University of California, Santa Cruz, California, USA.
PVED efektas nattiralios ir dirbtinés gyvybés amino rugStyse tiriamas, sprendZiant
Dirac-Hartree-Fock keturiy komponenciy reliatyvistinés kvantinés mechanikos lygtis. Musy
mokslinei grupei suteiktas superkompiuteris: TeraGrid Itanium2 Linux Cluster, San Diego
Supercomputer Center.

2. Dalyvavimas Lietuvos fondy ir NVO finansuojamuose projektuose

Dalis skyriaus darbuotojy dalyvavo jgyvendinant tris struktiiriniy fondy projektus:

2.1. BPD 2 prioriteto ,,Zmogiskyjy istekliy plétra® 2.5 priemonés ,,Zmogiskyjy istekliy
kokybés gerinimas moksliniy tyrimy ir inovacijy srityje® projektas ,,Lietuvos mokslininky gebéjimy
ugdymas Lietuvai integruojantis j ES infrastruktiirg”“ (SFMIS Nr. BPD2004-ESF-2.5.0-03-05/0038,
koordinuojamas Lietuvos moksly akademijos). Didelé ATS darbuotojy dalis buvo rengiamy
paskaity cikly klausytojai.

2.2. Analogiskos kilmeés projektas ,,Mokslas. Mokslininkai. Visuomené®.

Parengta medZiaga portalui ,,Mokslas plius“ apie Nobelio fizikos premijas: A.Nobelio
veikla, premijos jsteigimas, jos teikimas, laureatai, jy ir premijy pasiskirstymas jvairiais poZiiriais,
Siy mety premija. Parengta ir perskaityta VU TFAI planetariume paskaita: ,,Nobelio fizikos
premijos — nuo Rentgeno iki Siy mety laureaty“. Remiantis vadoveéliu R.Karazija. ,Fizikos
metodologija ir filosofija“, parengta medZiaga Sia tematika minétam portalui. Parengti keliy fizikos
désnius ilustruojanciy Zaisly apraSymai portalui.

Bogdanovicius. Dalyvavo kuriant projekto ,,Mokslas. Mokslininkai. Visuomené.“ svetainés turinj,
sudarydamas moksleiviy fizikos Zinyno puslapius.

Kuriant projekto ,,Mokslas. Mokslininkai. Visuomené.“ svetainés turinj, sudaryti
moksleiviy fizikos Zinyno puslapiai. Sistemingai atnaujinamas mokslo naujieny skyrius.

2.3. Trecias tokio pobuidZio projektas.

Lietuvos mokslo tarybos ir Lietuvos Svietimo ir mokslo ministerijos projektas
,otudenty moksliné praktika®, kuris yra remiamas ES struktiiriniy fondo 1éSy. Pagrindiniai
rezultatai: projekto metu gauti moksliniai rezultatai paskelbti vieneriose tezése ASOS 9
konferencijoje (Svedijoje) ir pateiktas spausdinimui mokslinis straipsnis. Atsakingas asmuo G.
Gaigalas. Vykdytojai: G. Gaigalas, E. Gaidamauskas. Vykdymo terminas — du ménesiai.

Kiti du projektai skirti kompiuteriy tinklams ir paskirstytiems skaic¢iavimams.

2.4. LitGrid projektas, finansuojamas SMM. Lygiagre¢iyjy ir paskirstyty skai¢iavimy
ir e-paslaugy tinklo programa, vadove J.Tamuliené. Projekto ATS vykdytojai: P. Bogdanovicius,
R.Karpuskiené, J.Tamuliené. Vykdymo trukmé: 2007, Finansavimas: 46000,-Lt.



Atlikti darbai. Turimi klasteriai jjungti i LitGrid tinklg, jvertintas jy tinkamumas,
rengiama dokumentacija administratoriui ir naudotojui, klasteriuose jdiegtos reikalingos ir tinkamos
virtualios organizacijos, taikomyjy uZdaviniy programos. Papildytos paruoStos rekomendacijos
vadovams ir administratoriams. Litgrid projekto veikla pristatyta TPA informacinéje dienoje.
Atlikta tinkamy virtualiy organizacijy, esanciy kituose grid'uose analizé.

2.5. GridTechno, finansuojamas LVMSF. Taikomyjy uZdaviniy tyrimai ir
realizavimas naudojant grid technologijas. ATS vykdytojai: J.Tamuliené, V.Jonauskas, S.Kucas.

Sudaryti algoritmai ir programiné jranga, veikianti grid aplinkoje ir skirta optimalioms
kobalto junginiy reliatyvistinéms banginéms funkcijoms generuoti atsiZvelgiant j labiausiai
besimaiSancias konfigiiracijas. Programiné jranga jau yra sukurta, baigiami diegimo darbai.

Sumodeliuotos skirtingos simetrijos jvairiy struktiry Coi, Cois, Coz0 ir Coss
nanodalelés. Siuo metu atliekamas $iy nanodaleliy tyrimas GAMESS programy paketu. Atlikti
Co0,0, dariniy magnetiniy savybiy tyrimai.

2.6. Tarptautiniy mokslo ir technologijy plétros programy agentura finasavo projekta:
“Programuojamy dirbtiny gyvy lasteliy ir jy pagrindu sukurty nano bioroboty, susidedanciy iS
mazdaug 500 atomy, kvantmechanis modeliavimas”, atsakingas asmuo Arvydas Tamulis ir
vykdytojas Vykintas Tamulis, vykdymo trukmeé: 2007 metai, finansavimas uz 2007 m. buvo
15000 lity.

Svarbiausi 2007 mety rezultatai:

Kvantiniai mechaniniai tyrimo rezultatai parodé realia galimybg 1S nebrangiy
bioorganiniy molekuliy gauti nano biorobotus ir kontroliuoti jy maitinimasi, augima bei
dauginimasi. Taigi, panaudojus nedideles investicijas, galima pradéti Lietuvoje gaminti misy
projekte sumodeliuotus nano biorobotus. Turint galvoje dideli Lietuvos uZterStuma ir Zmoniy
sergamuma jvairiomis molekulinémis ligomis, Siame projekte sumodeliuoti nano biorobotai gali
naikinti ivairias ekologiSkai Zalingas molekules ir kenksmingas Zmogaus organizmui molekules.
Siame darbe naujai sumodeliuotus nanometrinio dydZio logidkai valdomus fotoelementus galima
buty naudoti ne tiktai dirbtiniuy programuojamu gyviu sintezei, bet ir pla¢iai panaudoti kaip
fotoelektrony Saltinius skaitmeningje fotografijoje, kuriant naujo tipo kompaktines
skaitmenines kameras, nanoprietaisuose ir molekuliniuose kompiuteriuose. Nano bioroboty
modeliavimas buvo atliktas naudojantis kvantinés mechanikos nuo laiko priklausomais
elektrony koreliaciju metodais ir skaiciuojant su AMD serveriuy 64 bity 9 nodu klasterio ir 8
nody 32 bity klasterio heterogeniniu GRIDu.

Taigi, dalyvaujame wvykdant SeSis projektus, finansuojamus keturiy skirtingy
institucijy. Padidéjo skyriaus darbuotojy, neapsiribojanciy vien biudZetiniy temy vykdymu.

3. Dalyvavimas nefinansuojamuose Lietuvos ir tarptautiniuose projektuose

Pradétas vykdyti ir baigiamas jforminti nuo 2008 m. tarptautinis projektas TFAI-JRC
ITU (Transuraniniy elementy institutas) ,Kiurio ir americio junginiy teorinis tyrimas“
(koordinatorius Z.R.Rudzikas, atsakingas vykdytojas G.Gaigalas).

Apskritai, iSsiplétus galimybéms dalyvauti vykdant finansuojamus projektus, baigia
iSnykti darbai uz acit. TacCiau pazvelge j publikacijy ir praneSimy ar jy teziy sgrasus matome, kad
didelé jy dalis parengta su kitais Lietuvos ar uZsienio kolegomis ir nebitinai pastarieji dalyvauja
vykdant bendrus finansuojamus projektus.

4. VU TFAI patvirtintos temos

4.1. Kaskadai sudétinguose atomuose ir jy jtaka Rentgeno ir OZé spektrams. Teorija ir
interpretavimas. Vad. R.Karazija, vykdytojai: V.Jonauskas, S.Kucas, A.Kyniené ir



A.Momkauskaité. 2005-2010 m. Priskiriamos keturios publikacijos (dvi dalinai ir EURATOM -
LEI kontraktui).

Siy mety pagrindiniai rezultatai:

Gautos emisijos spektry bendryjy charakteristiky - vidutinés energijos, dispersijos ir
asimetrijos koeficiento - iSraiSkos reliatyvistiniame Dirako ir Breito artutinume, atsiZvelgiant j
konfigiiracijy sumaiSyma. Jos jgalina tiksliau apraSyti sudétingus daugiakriviy jony plazmos
spektrus, nes iki Siol buvo naudojamos tik apytikrés ty dydZiy kvazireliatyvistinés iSraiskos.
Metodas realizuotas bendroje programoje ir panaudotas volframo jony spektrams modeliuoti.

Tesiant ankstesnj darbg teoriSkai nagrinétas intensyviy ir siaury liniju grupiy
susidarymas dél stipraus konfiglracijy su simetriSku simetrijos pasikeitimu sumaiSymo
daugiakriiviy jony fotoabsorbcijos ir emisijos spektruose, atitinkanCiuose Suolius 4p°4d™'+
4p°4d"'af - 4p°4d™'. SkaiCiavimai reliatyvistiniu artutinumu atlikti Sn®— Sn™* ir Sb'— Sb'"*
jonams, kurie yra pagrindiniai kandidatai, kuriant ultravioletiniy spinduliy Saltinj litografijai.
Parodyta, kad ypaC stiprus spektro susiauréjimas pasireiSkia alavo ir stibio jonams su pusiau
uzZpildytu 4d elektrony sluoksniu.

ISnagrinéta Sb, Sn ir W jony intensyvumo koncentracija, esant stipriam konfigiiracijy
su simetriSku simetrijos pasikeitimu maiSymuisi. Praplétus sgveikaujanciy konfigiiracijy baze,
gautas labai geras sutapimas su eksperimentu W®** bangos ilgiams, atitinkanCius Suolius
4p°4d°+4p°4d’4f — 4p°ad®.

Tirtas OZé elektrony spektras kriptone, susidarius vakansijai vidiniuose 3s, 3p ir 3d
sluoksniuose ir juy pasluoksniuose. PaaiSkintas fotojony iSeigos spektras, atlikus skaiciavimus su
didele saveikaujanciy konfigtracijy baze reliatyvistiniame artutinume. ISnagrinéti daugiaelektroniai
OzZé Suoliai, atsirandantys dél konfigiiracijy stipraus maiSymosi.

IStirtas L,; emisijos spektro kitimas prie 2p slenkscio geleZies grupés elementuose,
suZadinant atomus j atskirus lygmenis, praplétus saveikaujanciy konfigtiracijy baze. Nustatyta, kad
eksperimentatoriy identifikuotos kvadrupolinés linijos iS tikryjy atitinka dipolinius Suolius.

Tirti Rentgeno emisijos spektrai, atitinkantys silpnus 3p — 2p elektrinius
kvadrupolinius Suolius. Jy intensyvumy santykis atZvilgiu elektriniy dipoliniy 3s — 2p Suoliy
gavosi visa eile didesnis nei teorinis intensyvumy santykis, apskaiciuotas vienkonfigiiraciniame
Hartree ir Foko artutinume, naudojantis laisvojo atomo modeliu. Nagrinéjant, ar §i anomalija lemia
kietojo kiino efektai, spektrai buvo registruoti, esant jvairiam apsupimui, bet intensyvumy santykis
beveik nesikeité. Atlikti tyrimai jgalina paneigti hipoteze, kad skirtumas tarp eksperimente stebimy
ir teoriSkai gauty geleZies grupés elementy elektriniy dipoliniy ir elektriniy kvadrupoliniy Suoliy
intensyvumy santykiy yra nulemtas koreliaciniy ar reliatyvistiniy efekty, apraSomy laisvojo atomo
modeliu. Kvadrupoliniy Suoliy srityje atsiranda ir dipoliniai Suoliai, kurie stebint spektrus yra
iskai¢iuojami j kvadrupolinius Suolius.

IStirtas L,; emisijos spektro kitimas prie 2p slenksCio geleZies grupés elementuose,
suZadinant atomus | atskirus lygmenis , praplétus saveikaujanciy konfigtiracijy baze. Nustatyta, kad
eksperimentatoriy identifikuotos kvadrupolinés linijos i$ tikryjy atitinka dipolinius Suolius.

4.2. VU TFAI tarybos patvirtinta tema “Daugiaelektroniy atomy spektriniy
charakteristiky tyrimo metody plétra ir jy taikymas daugiakriviams plazmos jonams” (2007
saus.-2011 bal.). Vadovas P.Bogdanovicius. Vykdytojai R.KarpuSkiené ir dokt. O.Rancova.

Vykdant tolimesne kvazireliatyvistinio artinio plétra, | kvazireliatyvistine lygtj
radialiosioms orbitaléms gauti buvo jtraukti nariai, apraSantys kontaktine saveika p-elektrony
atveju. Siems elektronams kontaktinéje saveikoje atsirado narys, pagal savo fizikine prigimtj
kylantis iS elektrony sukinio-orbitos sgveikos. Tai visiSkai nauji ir originaliis rezultatai. Be to buvo
parodyta, kad skaiCiuojant sukinio-orbitos sgveikos viendalele saveikos dalj reikia atsizvelgti j
papildoma vardiklj su tiesioginiu potencialu, atsirandantj kvazirekiayvistiniame artinyje. Didelis
darbas buvo atliktas kuriant naujas programas, leidZiancias atlikti atomy ir jony spektriniy



charakteristiky tyrimus konfigiiracijy superpozicijos metodu kvazireliatyvistiniame artinyje. Tai
leido atlikti ne tik energijos spektry, bet ir pirmus Suoliy charaktristiky skaic¢iavimus.

Atliekant konkreciy jonuy spektriniy charakteristiky teorinj tyrima minétos temos
rémuose buvo atlikti tokie darbai:

1. Osciliatoriy stipriy ir Suoliy tikimybiy skai¢iavimas Cr XVII jonui. Gauti duomenys
Suoliams tarp konfigiiracijy, turin¢iy 3l-elektronus, anksCiau neiStirty nei teoriskai, nei
eksperimentiskai.

2. Energijos spektry skai¢iavimas volframo W** - W*** jonams. Siame darbe pirma karta buvo
gauta teoriné informacija apie suZadintas konfigiiracijas, kuriy lygiSkumas sutampa su
pagrindinés konfigiracijos lygiSkumu, ir parodyta, kad tos konfigiiracijy grupés energijos
lygmenys labai susimai$o. Sis susimaiS§ymas yra toks stiprus, kad yra nemazai lygmeny,
kurie, identifikuojant pagal tikrinés funkcijos didZiausia svorj, pereina iS vienos
konfigiiracijos i kitag. Tokiu bidu, lygmeny skaicius, priskiriamas vienai konkreciai
konfigiiracijai, Zymiai keiciasi, palyginus su vienkonfigiiraciniu artiniu.

3. [Ilgos berilio izoelektroninés sekos (4<Z<29) 2-2 leistiny elektriniy dipoliniy Suoliy fizikiniy
charalteristiky skaiCiavimo rezultatai, gauti konfigiiracijy superpozicijos metodu, buvo
palyginti su duomenimis, gaunamais trikdZiy teorijos metodais. Gautas geras abiejy teoriniy
rezultaty sutapimas. Parodyta, kad kai kurios osciliatoriy stipriy vertés, pateiktos NIST
(JAV) spektriniy duomeny bazéje, yra nepakankamai tikslios ir turi bti koreguotos.

4. Parodyta, kad LS-rySio tinkamumo jvertinimo metodas, naudotas vienkonfigiirciniame
artinyje, netinka konfigiiracijy superpozicijos atveju. Pasitlyti kiti jvertinimo bidai,
neiskraipantys fizikinio vaizdo.

4.3. “Elektronais suZadinty ir jonizuoty poliarizuoty atomy fluorescencijos ir elektrony
tyrimas”, vad. A.Kupliauskiené, vykd. V.Tutlys ir K.GlemZa (VU FF), 2007-2010 m. (2007 m. 3
straipsniai).

Naudojantis atomy teorijoje iSplétotais metodais, iSvesta poliarizuoty atomy
suzadinimo poliarizuotais elektronais skerspjiivio bendroji iSraiSka, apraSanti suZadinty atomy
poliarizacija bei iSsklaidyty elektrony poliarizacija ir kampinj pasiskirstyma. Paprastesnés formulés,
aprasSancios nepoliarizuotais atomais iSsklaidyty nepoliarizuoty elektrony kampinj pasiskirstyma,
suZadinty atomy rikiavima, o taip pat atomy suZadinimo elektronais magnetinj dichroizma, iSvestos
kaip atskiri bendrosios formulés atvejai. Sutrikdyty bangy artinyje apskaiCiuoti Na ir K atomy
suzadinimo j 2p°3s® *Psp ir 3p°4s® “P3, biisenas skerspjiviai ir rikiavimo parametrai. Teoriniai
rikiavimo parametrai K atomo atveju gerai dera su iSmatuotais.

Tirti UZgorodo mokslininky uZregistruotame Na atomo suZadinimo j 2p°3s® *Pij3p
biisenas skerspjivyje ties 32-33 ir 36,5-40 eV ZadinancCio elektrono energijomis pastebéti
maksimumai, kuriy negalima paaiskinti 2p°3s3p LSJ rezonansy susidarymu. Norint iSsiaiSkinti jy
prieZastj, atlikti labai tikslis 2p®3s® *Pin3, ir 2p°3s3p LSJ biiseny energijos spektry ir radiaciniy
Suoliy tarp juy tikimybiy skai¢iavimai. Suzadinimo j 2p°3s® °Pin3» dél kaskady i 2p°3s3p LSJ
jvertinti taip pat apskaiCiuotos 2p°3s® *Pinz» ir 2p°3s3p LSJ biiseny autojoniazcijos tikimybeés,
fluorescencijos naSumai ir suzadinimo skerspjtiviai. Padaryta iSvada, kad kaskady priedas per mazas
maksimumams eksperimentiniame spektre paaiskinti.

Tirti UZgorodo mokslininky pirmg karta pastebéti didelio intensyvumo rezonansai
stroncio atomo suzadinimo j 4p°4d’s® Py, ir *F,34 autojonizacines biisenas skerspjivyje. Jiems
paaiskinti atlikti tikimybiy ir suZadinimo skerspjiviy skaiCiavimai bei jvertintas kaskady is
aukstesniy atomo ir neigiamo jono autojonizaciniy btiseny indélis.

Baigtos derinti dvi programos Auger suirimo matriciniams elementams ir tikimybéms
skaiciuoti.

4.4. Siuolaikinis atomo teorijos uZdaviniy modeliavimas remiantis jprastu ir
simboliniu programavimu (vad. G.Gaigalas). Pagrindinis darbas — kuriama programiné jranga.



Pastebésime, kad pleciantis darbuotojy dalyvavimui finansuojamuose tarptautiniuose
ir Lietuvos projektuose, kuriy dalis reikalauja biudZetinio kofinansavimo, mazéja reikalingumas
turéti iniciatyvines temas, juo labiau, kad jau dabar sugebame ,parduoti“ grynai fundamentiniy
tyrimy rezultatus.

5. Kiti svarbiis moksliniai rezultatai

IS aukSciau pateiktos medZiagos matome, kad skyriaus darbuotojai dalyvauja vykdant
didelj pluostg jvairaus rango projekty, todél nelabai lieka laiko dar kitiems darbams. Ar ne todél tik
du skyriaus darbuotojai priskyre dalj rezultaty Siam skirsniui.

A.Tamulis: paraSytos supermolekuliy ir supramolekuliy suZadinty biiseny elektrono ir
sukinio tankio pernaSos skaiCiavimo ir vizualizacijos programos, suderintos su naujomis
kvantmechaniniy skaic¢iavimy programy: GAMESS-US, ORCA, TURBOMOLE versijomis AMD
serveriy 64 bity 9 nody klasterio ir 8 nody 32 bity klasterio heterogeniniame GRIDe.

R.Kisielius: pabaigti skaiCiuoti ir analizuoti FEXVII jony suZadinimo elektronais
reliatyvistiniame artéjime skerspjiiviai ir efektyvieji spartos koeficientai. Duomeny lentelés
paruostos publikavimui. Atiduotas publikuoti straipsnis (Astronomy&Astrophysics) apie draustiniy
linijy OII jonuose suZadinima elektronais.

Lietuvos valstybiniam mokslo ir studijy fondui parengtas projektas ,,Ultravioletinei
litografijai svarbiy alavo ir indZio jony eksperimentiniy spektry interpretacija reliatyvistiniu
Dirako-Foko metodu®. Atsakingas asmuo G. Gaigalas. Vykdymo terminas — vieneri metai.
Vykdytojai: G. Gaigalas, V. Jonauskas, R. Kisielius, S. Kucas, E. Gaidamauskas. Numatytas
projektas “Ksenono jono spektry, stebéty EBIT eksperimente, tyrimas reliatyvistiniame
daugiakonfigiiraciniame artéjime“. Projektas yra pateiktas Lietuvos valstybiniam mokslo ir studijy
fondui. Atsakingas asmuo V. Jonauskas. Vykdymo terminas — vieneri metai.

6. Organizuoti moksliniai renginiai

Sig grafa ataskaitoje uzpildé tik A.Kupliauskiené, nurodZiusi, kad ji organizavo $ioje
ataskaitoje nurodyto 2.1 projekto dviejy temy paskaity ciklus, batent ,Tarptautinis
termobranduolinis eksperimentinis reaktorius ITER — energetikos perspektyva“ bei ,,Sinchrotroniné
spinduliuoté — instrumentas ateiCiai keisti®, o taip pat organizavo BASNET projekto (ataskaitoje jo
numeris 1.3) Baigiamajq konferencija Vilniuje 2007 m. spalio 22-23 d.d.

Z.Rudzikas kaip tarptautiniy orgkomitety narys dalyvavo rengiant 2008 metais eilines
HCI ir ICAMDATA konferencijas atitinkamai Japonijoje ir Kinijoje. Reikéty dalyvauti ju darbe,
juo labiau, kad 2010 ICAMDATA konferencija turéty baiti Vilniuje, taciau galutinis sprendimas bus
priimtas Kinijoje 2008 m. konferencijos metu.

7. Seminarai ir kvalifikacijos kélimas

Ivyko 21 seminaras (1,5 karto daugiau nei pernai), iS juy skyriaus darbuotojy
susirinkimas ir akad. A.Jucio skaitymai. Seminaruose apsvarstytos dvieju (A.Kupliauskiené ir
P.Bogdanovicius) planiniy temy ataskaitos ir naujos temos, taip pat iSklausytos V.Tutlio,
G.Merkelio ir R.Kisieliaus ataskaitos uZ atestacinius laikotarpius bei kity kolegy ataskaitos apie
komandiruotes uZsienyje. Skyriaus seminaruose apsvarstyti 8 straipsniai ir LNFK-37 tezés.
ISklausytos trijy uZsienio sveCiy paskaitos ir R.Karazijos apZvalginis praneSimas ,Nedipoliniai
efektai atomy spektruose®“. Seminaro veikla Siemet, palyginus su praeity mety ,,duobe®, kai jvyko
tik 14 seminary (uZpernai 29), pageréjo, taCiau beveik nebuvo grynai mokslinio pobiidZio
uzsieémimy, skirty naujy metody, jdomiy fizikiniy rezultaty ir t.t. nagrinéjimui. Nereferuojama
naujausia moksliné literatiira — atseit sekama internete.



Zinoma, $iemet nemaza darbuotojy dalis kélé kvalifikacija klausydamiesi paskaity
cikly, rengiamy vykdant minétajj projekta 2.1. Kartu iSrySkéjo tam tikros neigiamos tokiy projekty
puseés, kai klausomasi nelabai reikalingy kiirybiniam darbui paskaity. ISklause tas paskaitas gavo
oficialius sertifikatus.

Darbuotojai kazkuria prasme kélé kvalifikacija lankydamiesi uZsienyje, dalyvaudami
konferencijose, bendraudami su kolegomis Lietuvoje ar uzZsienyje.

R.Karpuskiené ir O.Rancova kélé kvalifikacija lankydamos LitGrid ir BalticGrid
seminarus VU MIF.

8. Pedagoginé veikla

R.Karazija buvo V.Goncio habilitacijos komiteto pirmininkas, vieno apginto, kito
rengiamo bakalauro darby vadovas, dirbdamas VPU Teorinés fizikos ir informaciniy technologijuy
katedroje ketvirCiu profesoriaus etato skaité ,,Atomo fizikos“ (1 k. magistrantams) bei ,,Fizikos ir
astrofizikos istorija“ (3 k. studentams) kursus.

P.Bogdanovicius yra O.Rancovos mokslinis vadovas, vadovavo VU studento
baigiamajam darbui (10 baly), nesékmingai — SU magistranto darbui. Skaité paskaitas
moksleiviams papildomo ugdymo mokykloje ,,Fizikos olimpas®, treniravo (100 val.) kandidatus i
Lietuvos rinktine Tarptautinéje fizikos olimpiadoje, ruosia kitai olimpiadai.

A.Kupliauskiené perskaité 16 val. , Kvantinés sklaidos teorijos* paskaity cikla VPU
I k. magistrantams.

G.Gaigalas — VPU Bendrosios fizikos katedros vedéjas, skaité du paskaity kursus,
vadovavo ir vadovauja bakalauro ir magistro darbams, skaité 8 val. paskaity cikla Malmés
universitete (Svedija).

V.Jonauskas vadovavo VPU bakalauro baigiamajam darbui.

A.Tamulis skaité 4 wval. paskaity cikly VU Gamtos fakultete bei tarptautinéje
mokykloje ,,Advanced Methods in Biophysics®.

R.Kisielius skaité paskaity ciklg ITER savaités metu ,Jvadas | R-matricos teorijq“.

G.Merkelis yra R.JurSéno doktorantiiros mokslinis vadovas.

R.Karpuskiené vadovavo VPU bakalauro darbui (8 balai).

A.Kyniené skaité paskaity cikla VPU II k. studentams, recenzavo bakalauro darba,
dirbo mokykloje.

J.Tamuliené skaité bendrosios fizikos ir aplinkos fizikos kursus VPU, vedé
mechanikos ir molekulinés fizikos laboratorinius darbus, vadovavo A.Sliogerio praktikai.

NemaZzai paskaity jvairiuose renginiuose perskaité Z.R.Rudzikas.

Taigi, pedagoginé veikla tikrai nebloga, dauguma darbuotojy vienu ar kitu biidu
dalyvauja joje.

9. Dalyvavimas leidybinéje veikloje

R.Karazija iSleido bendraji vadovélj auksStajai mokyklai ,Fizikos metodologija ir
filosofija®“, V., VPU leidykla, 2007. Recenzavo B.Martinéno vadovélj ,Fizika“, yra ,Lietuvos
fizikos Zurnalo® ir ,,Fiziky Ziniy“ redkolegijos narys.

A.Momkauskaité redagavo minétgjj R.Karazijos vadovélj.

J.Tamuliené iSleido mokomaja knyga pradiniy klasiy mokytojams ir moksleiviams:
,Kasdieniai stebuklai“ bei ,,Siuolaikinio eksperimento laboratoriniai darbai.

P.Bogdanovicius ir A.Tamulis recenzavo straipsnius tarptautiniams leidiniams.

A .Kyniené yra ,Fiziky Ziniy“ redkolegijos naré, R.KivilSiené — ,Fiziky Ziniy“ ir
leidinio ,,Lietuvos dangus“ redkolegijy naré, daug prisideda juos leidZiant.
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Z.Rudzikas yra ,Lietuvos fizikos Zurnalo“, Siemet jtraukto j ISI sgraSa, wvyr.
redaktorius, Cambridge University Press iSleido jo monografijos ,Theoretical Atomic
Spectroscopy“ antrgjq laida.

10. Dalyvavimas mokslo organizavimo, ekspertinéje ir visuomeninéje veikloje

R.Karazija yra Lietuvos mokslo premijy komisijos narys, LMT Mokslo prioritety ir
vertinimo komisijos narys, Visuotinés lietuviy enciklopedijos konsultantas (fizikos istorija),
Aukstyju mokykly bendryjy vadovéliy leidybos komisijos narys, VPU Fiziniy ir technologijos
moksly konkursy ir atestacijos komisijos narys, vertino keliolika paraiSky staZzuotéms po
doktorantiiros, turi nemaZzai pareigy institute.

P.Bogdanovicius padaré praneSima EUROATOM atstovams ,, Teorinis atomy ir jony
spektriniy savybiy tyrimas“ rengiantis pasiraSyti Lietuvos dalyvavimo ITER projekte sutartj.
Zinoma jo unikali veikla rengiant olimpiadininkus.

A .Kupliauskiené buvo ATS vadovo pavaduotoja, vedé, kaip paprastai, ATS 2007
mety publikacijy apskaitg, surinko ir jriSo 2006 m. publikacijy atspaudus, LVMSF eksperteé,
Europos Komisijos FP VII eksperté, BPD projekto ,,Mokslininkai. Mokslas. Visuomené“ stebétojy
tarybos pirmininkeé, daug organizacinio darbo atlieka kaip TFAI moksliné sekretoreé.

G.Gaigalas yra LMT verslo, mokslo ir studijy bendradarbiavimo kimisijos narys,
SKVC eksperty, vertinanciy fizikos krypties studiju programas aukstosiose mokyklose, grupés
narys, VPU senato pirmininko pavaduotojas, VPU mokslo komisijos narys, buvo vienos
habilitacinés procediiros komiteto narys.

G.Merkelis yra TFAI Studijy katedros vedéjas, TFAI MT Svietimo ir studijy komisijos
pirmininkas, Materialinio skatinimo komisijos narys.

J.Tamuliené yra Lietuvos fiziky draugijos iZdininké, instituto darbuotojy profsgjungos
pirmininkeé.

A.Kyniené yra Vilniaus m. Fizikos mokytojy asociacijos ir Fizikos metodinés tarybos
naré.

R.KivilSiené buvo Lietuvos fiziky draugijos Valdybos naré, daug prisidéjo
tvarkydama jos archyva.

Z.Rudzikas buvo Lietuvos fiziky draugijos prezidentas, yra Europos Ekonomikos ir
Socialiniy Reikaly komiteto narys, Europos Mokslo Tarybos PE2 tarybos narys, Lietuvos mokslo
tarybos narys.

Taigi, kaip paprastai, dalis darbuotojy turi didelj organizacinio ir visuomeninio darbo
kriivi, dalis praktiSkai nedalyvauja Sioje veikloje.

11. Mokslo ziniasklaida

P.Bogdanovicius perskaité 2 paskaitas fizikos mokytojams, dirbo rengiant ir pravedant
Lietuvos jaunyjy fiziky Olimpiada ir Cempionata.

Daugiau Ziniy tuo klausimu darbuotojy ataskaitose neradau. Visgi paminéciau
A.Tamulio ir R.KivilSienés veiklg Sioje srityje. J.Tamuliené skaité paskaita Europos tyréjy nakties
metu.

Z.Rudzikas ne kartg kalbéjo per radija, TV, publikavo populiarius straipsnius, bet tas
buvo daugiau dél kity jo pareigu.

Skyriaus darbuotojai turéty Zymiai aktyviau dalyvauti Sioje veikloje.

12. ISvykos j uzsienj ir uzsienio mokslininky vizitai
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Siemet Taivanyje lankési P.Bogdanovicius ir A.Kupliauskiené. P.Bogdanovicius dar
buvo Latvijoje (2 k.), Estijoje, Lenkijoje (2 k.), Irane bei Svedijoje (ataskaitoje apie tai nei ZodZio).

A.Kupliauskiené buvo Latvijoje bei Briuselyje kaip eksperté.

G.Gaigalas mokslo tikslais lankési Svedijoje (3 k.), Portugalijoje, Kinijoje.

Skyriuje lankési ES Jungtinio Tyrimy Centro Transuraniniy elementy instituto
darbuotojas Dr. Roberto Caciuffo, padaré mokslinj praneSimg (spalio 11-12 d.d.). Lapkri¢io 19-23
d.d. skyriuje lankési Malmeés universiteto profesorius Per Jansson ir padaré praneSimg ,,Relativistic
multiconfiguration calculations for atoms®.

V.Jonauskas ITER reikalais lankési Garchinge Max-Planck-Institut fiir Plasmaphysik
(spalio 21-26 d.d.).

S.Kucas buvo Taline ir Stokholme.

A.Tamulis projekty vykdymo reikalais buvo Italijoje (geguZzés 22-24 d.d.) bei
Kroatijoje (geguzés 11-13 d.d.).

O.Rancova dalyvavo BASNET konferencijoje (liepos 8-9 d.d.) bei Baltic Grid vasaros
mokykloje (liepos 2-6 d.d.) — abi priemonés Latvijoje.

Grupé skyriaus darbuotojy lankési Svedijoje.

J.Tamuliené buvo Estijoje ir Svedijoje. J.Tamuliené du ménesius staZavosi Fotonikos
institute Barselonoje.

Nemazai karty j uZsienj vyko Z.R.Rudzikas, bet daZniausiai tai buvo Briuselis EESRK
ir EMT darbo reikalais. Kaip Europos Akademijos narys jis lankési Ispanijoje. PaZymeétina gruodZio
19-21 d.d. komandiruoté j Vatikang dalyvauti jteikiant ,,Mokslas — taikai“ premijq ir moksliniame
seminare.

13. Darbuotojy kvalifikacijos, pareigy ir skaiciaus pasikeitimai

Esminiy pasikeitimy cia nejvyko. Keli darbuotojai buvo peratestuoti kitai kadencijai,
buvo perZiiiréti visy darbuotojy koeficientai, ~20% pakelti atlyginimai.

Doktorantai sekmingai vykdé doktorantiiros planus.

Judéjimas buvo tik jdarbinty studenty tarpe, dalis atleista.

14. Isigyti nauji irenginiai, kompiuteriai ir Kiti prietaisai

Skyrius Siemet gerokai papildé galimus naudoti kompiuteriy pajégumus — ir ne tik dél
galimybés naudotis grid technologijomis ir nacionaliniu superkompiuteriu, bet ir padidéjus
personaliniy ir neSiojamy kompiuteriy kiekiui, papildomai jsigijus iSoriniy disky, atmintiniy ir t.t.
Isigyta taip pat ir programineés jrangos (Ziiir. pridéta sarasa).

A.Tamulis jsigijo AMD dual core operon serveri, dvieju procesoriy MacBook
neSiojama kompiuterj, TURBOMOLE kvantmechaniniy programy paketa.

15. Kiti paminétini pasiekimai

UZz gera vadovavimg Lietuvos komandai Tarptautinéje fizikos olimpiadoje
P.Bogdanovicius gavo LR Prezidento padékos rasta.

Paminétinas grupés skyriaus darbuotojy bendradarbiavimas su kolegomis Lietuvoje ir
Rytuose. A.Kupliauskiené bendradarbiavo su VU FF doc. K.GlemzZa, UZgorodo Elektronikos
instituto Dr. A.Boroviku. PasiraSyta VU TFALI ir to instituto bendradarbiavimo sutartis. Ji parasé
atsiliepimgq apie E.V.Ovcerenko iS§ UZgorodo kandidato disertacijos ,,IndZio jony suZadinimas létais
elektronais“ autoreferata.
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G.Gaigalas neblogai integravosi | VPU, bendradarbiauja su jo kolegomis jame. Siemet
jis su grupe kolegy i VPU yra iSkeltas nacionalinei mokslo premijai. Jis taip pat gavo Lanzhou
Northwest Normal Universiteto (Kinija) profesoriaus garbés varda.

A.Tamulis jgyvendino galimybe, panaudojus slaptus raktus, neSiojamame
kompiuteryje iS bet kurios Lietuvos ir pasaulio vietos kontroliuoti sprendZiamus uZdavinius jo
mokslinés grupés AMD serveriy 64 bity 9 nody klasterio ir 8 nody 32 bity klasterio
heterogeniniame GRIDE.

Z.Rudzikas apdovanotas Baltijos valstybiy moksly akademijy medaliu.

16. Problemos, pasiiillymai ir pageidavimai administracijai

Pateiksime skyriaus darbuotojy iSsakytas pastabas ir pasitlymus.

Organizuojant kvalifikacijos kélimo kursus reikéty atsiZvelgti j darbuotojy
pageidavimus ir nesiekti formalaus dalyvavimo juose.

ISspresti nuolat kylanc¢ia problema dél PP — tam skirti gerai veikiantj neSiojama
kompiuter;j ir jsigyti atsarginj projektoriy.

Reikéty institute jrengti specialy kambarj studentams, nes vadovy kambariuose jiems
néra vietos. Jame turéty buti kompiuterizuotos darbo vietos su galimybe prisijungti prie galingesniy.
Reikéty efektyviau iSnaudoti darbo kambarius. Instituto mastu turéty biiti nustatyti darbo saugos,
higienos ir estetinio vaizdo reikalavimai darbo vietai ir kabinetui.

Sitiloma jvesti patalpose bevielj rySj. Atvykstantys uZsienio mokslininkai pastoviai
primena, kad pastate yra rikoma. Tai prieStarauja ES nuostatoms ir kenkia darbuotojy sveikatai.
Reikia uZdrausti rukyti balkonuose.

Reikia gerinti darbo kultiira. Jei kabinete dirba keli darbuotojai, tai pokalbiai su
atvykusiais sveciais turi biti kitoje patalpoje, koridoriuje arba hole.

R.KivilSiené pageidauja naujesnés leidiniy maketavimo programos INDesign.

TaCiau yra ir rimtesniy problemy. Silpnai ruoSiam sau pamaina, maZai démesio
skiriam naujy metody jsisavinimui, naujy idéjy paieskai. Ateinanciais metais biitina labiau jsijungti
i ITER darbus, uZmegzti konkreCius dalykinius rySius su kolegomis eksperimentininkais, kad
tyrimai tikrai biity reikalingi ITER problemoms spresti.

Reikia labiau dalyvauti mokslinése konferencijose.

Sias ir kitas problemas aptarsime skyriaus gamybiniame susirinkime po Naujyjy Metu.

17. 2007 m. publikacijy sarasai

Jis pateikiami priede prie Sios ataskaitos, skliausteliuose pateikiami pernyksciai
rezultatai. Knygy ir leidiniy grafoje yra 5 (2) pozicijos. ISI saraSo Zurnaluose atspausdinom 17 (14)
straipsniy (jskaitant LFZ). Kituose Zurnaluose ar leidiniuose yra 5 (7) straipsniai. Viso 22 (21).

PraneSimy, kuriy santraukos buvo spausdinamos, yra net 28 (9), ta¢iau net 19 padaryti
Vilniuje vykusioje 37-oje LNF konferencijoje. PraneSimy, kuriy santraukos nebuvo spausdinamos,
padaryta 14 (14).

Mokslo populiarinimo publikacijy yra palyginti nemazai, nors ta informacija ir néra
pilna.

18. Skyriaus pagrindinis pasiekimas

Pasiiilyta nauja kvazireliatyvistiniy Hartrio ir Foko lyg¢iy sprendimo metodika,
atsizvelgianti j baigtinj branduolio tiirj, bei originalus branduolio kriivio tankio pasiskirstymo
modelis, leidZiantis bet kuriy radialiyjy orbitaliy atveju apraSyti jy teisinga elgesj koordinaciy
pradZioje. Parodyta, kad kontaktiné sgveika su branduoliu yra labai svarbi ne tik s-, bet ir
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p-elektronams. Tai leido Zenkliai patikslinti p-elektrony radialigsias orbitales. Koreliacinéms
pataisoms jskaityti sukurtos kvazireliatyvistinés transformuotos radialiosios orbitalés, pilnai
pakeiciancios daugiakonfigiiraciniy lygc¢iy sprendinius. Minétos metodikos realizavimui paraSytos
penkios specialios kompiuteriy programos, suderintos su egzistuojanciy atomy ir jony spektriniy
charakteristiky skai¢iavimo kompleksu. Pirmieji rezultatai rodo, kad sukurtasis metodas yra
efektyvus ir leidZia gauti labai auksto tikslumo rezultatus placiai daugiaelektroniu atomu ir jonu,
aktualiy termobranduolinei plazmai, skalei.

Nuo laiko priklausomais kvantinés mechanikos elektrony koreliacijy metodais buvo
sumodeliuoti jvairiy dirbtiniy minimaliy gyvy lasteliy savaiminiai susidarymai i$ atskiry
bioorganiniy molekuliy ir tiksliai suskaiciuoti ty lasteliy fotosintezés spektrai, kurie atitiko JAV Los
Alamos Nacionalinéje Laboratorijoje sintetinamy dirbtiy lasteliy eksperimentiniams spektrams.
UZkertant neprognozuojama dirbtiniy lasteliy dauginimasi, buvo kvantinis mechaniniais metodais
sumodeliuoti jvairis molekulinés elektronikos ir spintronikos loginiai vartai, kurie suardo tos
lastelés genomgq arba sustabdo ty Igsteliy maitinimasj.

Taigi, 2007 metai skyriui atne$é nemaZai naujoviy (finansuojami projektai (jy tarpe
ITER), grid technologijos, bendradarbiavimo su Transuraniniy elementy institutu pradZia,
kontaktai su abiem Kinijomis ir t.t.), tatiau buvo nemazai neiSnaudoty galimybiy. Linkiu dar
sekmingesnio darbo 2008 metais, juo labiau, kad valdZia Zada didinti atlyginimus.

ATS vadovas Z.R.Rudzikas
2007 12 22



