VU TFAI Atomo teorijos skyriaus

2010 m. Ataskaita

2010 m. gruodZio 23 d. skyriuje dirbo 21 darbuotojas: 4 vyriausieji, 11 vyresniyjy, 3
mokslo, 2 jaunesnieji mokslo darbuotojai ir 1 inZinierius. Jie vykdé 16 projekty (5 biudZetines
temas, 2 tarptautinius ir 9 Lietuvos institucijy remiamus) ir uzdirbo per 200 tiikst. Lt (EURATOM/
LEI — 53300 Lt, Lietuva-Ukraina — 34300 Lt, ADAS-EU subkontraktas — 8632 Lt, renginiy
organizavimas — 35600 Lt, mokslininky grupés projektas — 76500 Lt, COST projektai — 5700 Lt).
Paskelbti spaudoje 27 moksliniai straipsniai: 19 ISI sgraSo Zurnaluose, 8 kituose Zurnaluose ir
leidiniuose. Atspausdintos 33 praneSimy konferencijose tezés bei perskaityti 51 praneSimas
konferencijose ir kituose renginiuose. Paskelbti 8 mokslo populiarinimo straipsniai, perskaityta 16
mokslo populiarinimo paskaity visuomenei ir sukurti 2 filmukai. R.Jur$énas sékmingai apgyné
daktaro disertacija ir papildé mokslininky gretas.

1. VU TFAI Tarybos patvirtintos biudZetinés temos.

1.1. ,Kaskadai sudétinguose atomuose ir jy jtaka Rentgeno ir Ozé spektrams. Teorija ir
interpretavimas“ (2005 09-2010 09). Vadovas: vyriaus. m. d. R.Karazija, vykdytojai: vyr. m. d.
V.Jonauskas, vyr.m.d. S.Kucas, m.d. A.Kyniené, m.d. A.Momkauskaité. Priskiriamy publikacijy
skaiCius: 2 straipsniai ISI saraso Zurnaluose.

Kartu su P. Lablanqui grupe (ParyZiaus universitetas) atliktas bendras Auger Suoliy kaskady,
vykstanciy kriptono atomuose po vakansijy sukiirimo 3di, ir 3ds, pasluoksniuose tyrimas. Naujas
eksperimentinis metodas, vadinamas daugiaelektrone spektroskopija, jgalina sutapimy biidu
registruoti pradinj fotoelektrong ir po to iSlekiancius du Auger elektronus. Mes teoriSkai apraSéme
Siuos spektrus, atsiZvelgdami j jvairius kaskado metu vykstancius Suolius ir jiems svarbius
daugiaelektronius efektus. Tai jgalino interpretuoti visg sudétingg spektry strukttra, priskirti linijas
Suoliams, vykstantiems atskiry kaskado etapy metu. Gerai sutampa ir kaskado metu susidaranciy
jony pasiskirstymo galutinése busenose teoriniai ir eksperimentiniai duomenys. Visa tai liudija, kad
teorinis modelis tiksliai apraSo sudétingo kaskado metu atomuose vykstancius procesus.

1.2. “Daugiaelektroniy atomy spektriniy charakteristiky tyrimo metody plétra ir jy taikymas
daugiakriiviams plazmos jonams” (2006 m. -2011 m.). Vadovas: vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius,
vykdytojai: dr. R. Karpuskiené (VU TFAI), dr. O. Rancova (VU TFAI) ir st. A. Stikonas (VU FF).
Priskiriamy publikacijy skaiCius: 2 straipsniai ISI saraso Zurnaluose.

Vykdant Sig temq 2010 metais didelis démesys buvo skirtas turimy matricy diagonalizavimo
programy tobulinimui. Atliekant uZplanuotg diagonalizavimo algoritmo lygiagretinima paaiskéjo,
kad tai neduoda laukiamo efekto. Algoritmo analizé parodé, kad tikslinga atsisakyti nuo apatinés
simetrinés matricos naudojimo, ir pereiti prie virSutinio trikampio perrasant matricy formavimo ir
diagonalizavimo programas. Pavyko Zymiai pagreitinti diagonalizavimo procediirg, nes matricos
diagonalizavimo laikas sumaZéjo daugiau negu dvigubai. Lygiagretinimo taikymas leidZia
naujajam algoritmui sutrumpinti diagonalizavimo laika, bet efektas yra neZymus.

Vykdant daugiakriiviy volframo jony spektriniy charakteristiky teorinj tyrimag
kvazireliatyvistiniame ab initio artinyje buvo atlikti W**, W*** ir W** jony 4p°® 4d", 4p> 4d"" ir
4p° 4d™' 4f (N = 1, 2 ir 3) konfigiracijy energijos spektry, bangy ilgiu, elektriniy dipoliniy,
elektriniy kvadrupoliny ir magnetiniy dipoliniy Suoliy charakteristiky bei radiaciniy gyvavimo
trukmiy skaiCiavimai. Jono W®* pavyzdZiu iSnagrinéti koreliaciniai efektai ir pataisiniy
konfigtiracijy jtaka. Parodyta, kad magnetiniai dipoliniai Suoliai gali jtakoti kai kuriy suZadinty
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lygmeny gyvavimo trukmes, net jeigu iS lygmeny yra leistini elektriniai dipoliniai Suoliai j Zemiau
esancig pagrindine konfigiiracija.

Tiriant daugiakriiviy jony su besipildanciu 2p-sluoksniu bei minéty volframo jony energijos
spektrus prieita iSvados, kad norint toliau tikslinti spektrines charakteristikas reikia atsiZvelgti j
kvantinés elektrodinamikos efektus.

1.3. “Elektronais suzadinty ir jonizuoty poliarizuoty atomy fluorescencijos ir elektrony
tyrimas'’, vad. vyr.m.d. A.Kupliauskiené, vykd. vyr.m.d. V.Tutlys, vyr.m.d. G.Merkelis, j.m.d.
R.JurSénas ir doc. K.GlemZa (VU FF), 2007-2010 m. Priskiriamy publikacijy skai¢ius: 3 straipsniai
ISI sgraso Zurnaluose.

2010 m. Dirako, Foko ir Slaterio artinyje apskaiciuota elektronais suzadinto Rb atomo
4p°nIn'l' (nl=5s, 4d, n'1'=5s, 5p, 6s) smulkiosios sandaros lygmeny energijos, autojonizacijos ir
radiaciniy Suoliy tikimybés bei reliatyvistiniame sutrikdyty bangy artinyje suzadinimo elektronais
skerspjiiviai. Rezultatus planuojama panaudoti eksperimentiniam autonizacijos elektrony spektrui
identifikuoti. Konfigtracijy superpozicijos  artinyje, naudojant labai didel¢ reliatyvistiniy
konfigiiracijy baze, atlikti labai tikslis Cs atomo 5p°6s®, 5p°5d6s, Sp°6s6p, 5p°6s7s, 5p°5d* ir
5p°5d6p konfigiiracijy energijos lygmeny verciy skai¢iavimai. Aptikta, kad suZadinant 5p°5d* ir
5p°5d6p konfigiiraciju lygmenis vyksta labai stipriis dvielektroniniai Suoliai, rodantys didele
koreliaciniy efekty jtaka.

Pasinaudojant simetrijos grupés S¢ neredukuotinais ivaizdZiais, pirma karta suklasifikuotas
trielektronis efektinis operatorius, veikiantis tarp atomo ekvivalentiniy elektrony sluoksniy, kuriy
I=2, 3, 4,5, 6. Efektyviam triguby suZadinimy, nagrin¢jamy atomo trikdZiy teorijoje, iskaitymui
iSvestos trielektronio operatoriaus matriciniy elementy iSraiSkos.

Surasti SO(3) grupés neredukuotiniai tenzoriniai operatoriai, Zymiai prapleciantys
neredukuotiny tenzoriniy operatoriy metodo taikymus atomo teorijoje: iSplétotas metodas leidzia
skaiCiuoti neredukuotiny tenzoriniy operatoriy matricinius elementus SU(2)—neredukuotiny
matriciniy jvaizdZiy, o ne tikj jprastiniy funkcijy ant S* (sferiniy harmoniky) bazéje.

Pateikta nauja trikdZiy teorijos formuluoté, kurios pritaikymas parodytas trecios eilés
artinyje. Skleidimo nariai sugeneruoti sukurto NCoperators paketo pagalba. Ypatingas démesys
buvo skirtas nariy kampiniam redukavimui. Pasitlyta redukavimo schema yra Zymiai efektyvesne
lyginant su tradiciniu autoriy naudojamu diagraminiu metodu ir tinka ne tik iteraciniam Rayleigh—
Schrodinger artiniui, bet ir pastarosiomis dienomis placiai taikomam klasterinio skleidimo (CC)
modeliui.

1.4. “Plazmos spektry teorinis tyrimas naudojant smiiginj radiacinj modelj“ (2008-2013 m.).
Vadovas: vyr. m. d. V.Jonauskas, vykdytojai: vyr.m.d. R.Kisielius, m.d. A.Kyniené, j.m.d. S. Masys.
Priskiriamy publikacijy skaiCius: 2 straipsniai ISI sgraSo Zurnaluose.

2010 m. Dirako-Foko-Sleiterio artinyje iSnagrinéti magnetiniai dipoliniai Suoliai, vykstantys
tarp pagrindiniy konfgtracijy lygmeny W** - W** jonuose. Atliktas W'* ir W*** jony energijos
lygmeny, Suoliy tikimybiy ir suZadinimy elektronais iSkraipyty bangy artinyje tyrimas. ISnagrinétas
EBIT plazmos volframo spektras, atitinkantis 33,5 — 39,5 nm sritj ir 300 eV energijos elektrony
pluostelj. Atlikta analizé leidZia manyti, kad spektro linijos priklauso W'* jonui, o ne radiaciniams
Suoliams W"* jone, kaip buvo spéjama eksperimentuotojy darbe.

1.5. “Reliatyvistinés daugiaelektroniy atomy teorijos plétra ir taikymai” (2009 — 2014 m.).
Vadovas vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vykdytojai: vyriaus.m.d. Z.Rudzikas, vy.m.d. A.Bernotas, inz.
E.Gaidamauskas. Priskiriamy publikacijy skaiCius: 7 straipsniai ISI sgraSo Zurnaluose.



2010 m. iSplétoti ATSP ir GRASP programiniai paketai, taip, kad naujosios juy versijos
leidZia nagrinéti atomy charakteristikas biortogonaliy orbitaliy bazéje. Buvo atlikti atitinkami
teoriniai tyrimai, kurie iliustruoja naujos metodikos ir programy privalumus lyginant su
standartiniais daugiakonfigtraciniu Hartrio - Foko ir daugiakonfigiiraciniu Dirako - Foko metodais
bei standartinémis ATSP ir GRASP kompiuteriniy pakety versijomis. Buvo toliau iSplétota
kompiuteriné programa, skirta atomy elektriniams dipoliniams momentams (EDM) skaiciuoti. Taip
pat iSnagrinétas Eka-Torio energijos lygmeny spektras daugiakonfigiiraciniu Hartrio ir Foko ir
daugiakonfigiiraciniu Dirako ir Foko metodais.

2. Finansuojami tarptautiniai projektai.

2.1. FP7 EURATOM projektas ITER tyrimams pagal Europos Komisijos asociacijy kontrakta tarp
EUROATOM ir LEI (Nr. FUQ7-CT-2007-00063) ir sutartj tarp LEI ir VU TFAI, vadové vyr.m.d.
Alicija Kupliauskiené, vykdytojai: vyriaus.m.d. Z.Rudzikas, vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius,
vyriaus.m.d. R.Karazija, vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. S.Kucas, vyr.m.d. V.Jonauskas, vyr.m.d.
R Kisielius, m.d. O.Rancova, j.m.d. S.Masys. 2010 m. - 12675 EUR.

2010 m. toliau tirtos daugiakriiviy volframo jony spektrinés charakteristikos. Darbe
atlikti svarbiis spektroskopinei plazmos diagnostikai W3, W** ir W¥* jony energijos spektry,
radiaciniy Suoliy tikimybiy juose ir gyvavimo trukmiy kvazireliatyvistinis skai¢iavimas bei radiaciniy
Suoliy bangy ilgiy 4-7 nm ir 12-14 nm srityse W** — W** jonuose skai¢iavimas. Taip pat atliktas
fluorescencijos 1iSeigos, Auger Suoliy tikimybiy ir lygmeny naturaliyjy ploc¢iy skaiciavimas
daugiakruviams volframo jonams su vakansijomis 41 (1=0-3) sluoksniuose bei teoriSkai nagrinétas
suzadinimo elektronais procesas 4d™ (N=I,...,9) konfigtracijy lygmenims volframo jonuose W**-
W3, apskaiCiuoti suzadinimo elektronais spartos koeficientai. ParaSyta ataskaita angly kalba.

2.2. T7-osios Bendrosios programos projekto ,,Atomo duomenu ir analizés struktira
termobranduolinei sintezei Europoje* (Atomic Data and Analysis Structure for Fusion in Europe
(ADAS-EU)) subkontraktas su Strathclyde universitetu DidZiojoje Britanijoje (2010/12/01-
2012/05/31, 10000 EUR, i§ jy 2500 EUR avansas 2010 m.). Vadové vyr.m.d. A.Kupliauskiene,
vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius, vyriaus.m.d. R.Karazija, vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. S.Kucas,
vyrm.d. V.Jonauskas, vyrm.d. R.Kisielius, m.d. O.Rancova, m.d. A.Momkauskaité, inz.
E.Gaidamauskas.

Projektas dar tik pradétas vykdyti. Jis skirtas volframo jony atominiy spektroskopiniy
duomeny skai¢iavimui ADAS duomeny bazei.

3. Lietuvos fondy ir nevyriausybiniy organizacijy finansuojami projektai.

3.1. DviSalio bendradarbiavimo tarp Lietuvos ir Ukrainos moksliniy tyrimy srityje programos
mokslinio tyrimo projektas ,,Elektronais suZadinty sudétingy atomuy ir molekuliy
eksperimentinis ir teorinis tyrimas‘ (2010 m., 28300 Lt, remia Lietuvos mokslo taryba, sutartis
TAP-55/2010). Vadové vyr.m.d. A.Kupliauskien¢, vykdytojai vyr.m.d. J.Tamuliené, j.m.d.
R.Jurénas, j.m.d. S.Masys.



Vykdant projekta buvo atlikti labai tiksliis Rb atomo 4p°nln'l' smulkiosios sandaros lygmeny
energijuy, autojonizacijos tikimybiy ir suZadinimo skerspjuviy skaiciavimai konfigiiracijy
superpozicijai naudojant Dirako, Foko ir Slaterio artinyje surastg radialiyjy funkcijy baze. Nustatyti
timino ir citozino sklaidos skerpjiiviai. Pasitlytas timino bei citozino, paveikto elektronais, skilimo
mechanizmas. Rezultatai bus naudojami Elektrony fizikos institute UZgorode atlikty matavimy
rezultatams paaiskinti. ParaSyta ataskaita Lietuvos mokslo tarybai.

3.2. Dvisalio bendradarbiavimo tarp Lietuvos ir Ukrainos moksliniy tyrimy srityje programos
mobilumo projektas ,,Elektronais suZadinty sudétingy atomy ir molekuliy eksperimentinis ir
teorinis tyrimas* (2010 m., 6000 Lt, remia Lietuvos mokslo taryba, sutartis TAP-37/2010).
Vadove vyr.m.d. A.Kupliauskiené, vykdytoja vyr.m.d. J.Tamuliené.

Vykdydamos §i projekta A.Kupliauskiené ir J.Tamuliené buvo nuvykusios pas partnerius i
Ukrainos moksly akademijos Elektrony fizikos instituta UZgorode, kur aptaré¢ gautus mokslinius
rezultatus, publikacijy ruoSima ir tolimesnio bendradarbiavimo planus. ParaSyta ataskaita Lietuvos
mokslo tarybai.

3.3. Europos branduolinés sintezés plétros sutartis (EFDA 7BP) (2010 m., 9500 Lt. i$ Lietuvos
biudzeto per Mokslo, inovacijy ir technologijuy agentiira). Vadoveé vyr.m.d. Alicija Kupliauskiené,
vykdytojai vyriaus.m.d. Z.Rudzikas, vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius, vyriaus.m.d. R.Karazija,
vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. S.Kucas, vyr.m.d. V.Jonauskas, vyr.m.d. R.Kisielius, m.d.
O.Rancova, j.m.d. S Masys.

Vykdant projekta 2010 m. atliktas volframo stipriai jonizuoty jony energijos spektro ir
radiaciniy Suoliy  charakteristiky skaiCiavimas, ivertinant koreliacijos efektus konfigiiracijy
superpozicijos metodu reliatyvistiniame ir kvazireliatyvistiniame artiniuose. Taip pat atlikti
atominiy parametry, skirty Atominiy duomeny ir analizés sistemai, skai¢iavimai ir reliatyvistinés R-
matricos metoduy, stipriai jonizuoty volframo jony sklaidos parametry gavimui, taikymo jvertinimas.
ParaSyta ataskaita Mokslo, inovacijy ir technologijy agentirai.

3.4. Lietuvos mokslo tarybos finansuojamas mokslininky grupés projektas ,Elementariyjy
procesy kaskady sudétinguose atomuose teorinis tyrimas“ (MIP-61). Vadovas: vyriaus. m. d.
R. Karazija, vykdytojai: vyr. m. d. V. Jonauskas, vyr. m. d. S. Kucas, m. d. A. Momkauskaité.
Vykdymo trukmeé: 2010 07 01-2011 12 31. Finansavimas uZ visq laikotarpj 166,4 tiikst. Lt, 2010 m.
— 76,5 tukst. Lt.

2010 m. tirti jvairaus kartotinumo jonai, kurie susidaro kaskady metu. Tirta, kokiuose jonuose
svarby vaidmenj vaidina koreliaciniai efektai, ypac¢ — stiprus konfigtiracijy su simetriSku simetrijos
pasikeitimu maiSymasis. Buvo teoriSkai nagrinéjamas konfigiracijy 353pN oy 3523pN “13d
maiSymasis izoelektronése sekose, jonizacijos laipsniui g kintant intervale 5 < g < 35 ir esant jvairiam
elektrony skaiCiui atvirame 3p sluoksnyje. Nustatyta, kada Siy konfigtiracijy maiSymasis lemia siauros
intensyviy linijy grupés susidaryma emisijos ir fotosuZadinimo spektruose, atitinkanciuose elektrinius
dipolinius Suolius, jonuose iki mazdaug g = 30. Efektas labiau pasireiSkia esant pusiau ar beveik
uZpildytam 3p sluoksniui. Siy konfigiracijy maiSymasis taip pat lemia jony emisijos ir
fotosuZadinimo spektry panaSuma.

3.5. Parama mokslo renginiui ,,Tarptautiné konferencija Atomy ir molekuliy duomenys ir ju
taikymai‘ projektas, remiamas Lietuvos mokslo tarybos, sutartis Nr. MOR-41/2010 (2010 m.,
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22300 Lt.). Vadové vyrm.d. A.Kupliauskiené, vykdytojai: A.Bernotas, P.Bogdanovicius,
K.Glemza, V.Jonauskas, R.Karazija, R.Kisielius, O.Rancova, J.Tamuliené.

Vykdant §j projekta buvo paruostos spausdinimui konferencijos praneSimy tezés, programa,
interneto svetainé www.itpa.lt/icamdata2010 ir parengtas AIP Proceedings leidinys, kuriame
spausdinami kviestiniy praneséjy straipsniai. ParaSyta ataskaita Lietuvos mokslo tarybai.

3.6. COST MP0802 projektas. Projekto koordinatoré: vyr.m.d. J. Tamuliené, vykdymo trukmeé:
nuo 2010-10 iki 2010-12, finansavimas: 5,7 tukst. Lt.

Nustatyti nekanoniniy adenino - timino pory NMR. Suformuluotas bendry tyrimy, kuriuos
galétume atlikti su J. Plavec, Slovenija, tikslas.

3.7. COST D35 projektas “Nuo molekuliy iki molekuliniy prietaisy: elektroniniy, fotoniniy,
magnetiniy ir spintroniniy vyksmy kontroliavimas“ tesiasi nuo 2009 mety. Atsakingas vykdytojas
vyr.m.d. A. Tamulis, vykdytojas VU FF magistrantas Mantas Grigalavicius. 2010 m. finansavimo
negauta.

Vykdant §j projekta sukurtos dirbtinés besidauginancios lastelés, kurios turi molekulinius
loginius prietaisus pagrjstus kvantine sietimi, aktualia kvantinéje informatikoje.

3.8. COST CMO0703 projektas “Sistemy chemija” “Systems Chemistry’’) http://www.cost.esf.org/
domains actions/cmst/Actions/Systems Chemistry. Atsakingas vykdytojas A.Tamulis, vykdytojas
VU FF magistrantas Mantas Grigalavi¢ius. 2010 m. finansavimo negauta.

Vykdama §j projekta A.Tamulio moksliné grupé toliau bendradarbavo su JAV Los Alamos
Nacionalinés Laboratorijos (LANL) mokslininkais, kurie susintetino dirbtines besidauginancias
lasteles, naikinancios naftos produkty terSalus. Vykdytas ty lasteliy fotosintezés vyksmy kvantinis
modeliavimas, sukurtos dirbtinés besidauginancios lastelés, valdomos kvantiniais loginiais
prietaisais.

3.9. ES remiamas struktiiriniy fondy projektas ,,Studenty moksliné praktika“.
2010 m. vyr.m.d. A.Tamulis vadovavo studento Giedriaus Medzeviciaus (VU FF), G.
Gaigalas - Andriaus Alkausko (VPU), J.Tamuliené — A.gliogerio (VPU) mokslinei praktikai.

4. Kiti svarbus moksliniai rezultatai.

2010 metais A. Tamulis buvo pakviestas | COST veiklos CM0805 darbo grupe: Working
group 3 "Chemistry in the solar system" of COST action CMO0805 "The chemical cosmos". A.
Tamulis dalyvavo Sio darbo grupés konferencijoje ,,Carbon in the Solar System® virtualiai su
moksliniu praneSimu: ,,The Emergence of Life was Predicted”, Brussels, 6-8 December 2010. Tos
konferencijos tinklalapis: http://www.busoc.eu/cost/index.php.

Z.Rudzikas biidamas vienu iS devyniy Lietuvos atstovy Europos ekonomikos ir socialiniy
reikaly komitete daug démesio skyré tvariosios plétros, klimato kaitos ir jo pasekmiy Salinimo bei
atsinaujinanc¢iy energijos Saltiniy, branduolinés ir termobranduolinés energetikos naudojimo
klausimams nagrinéti, daznai akcentuodamas biitinybe sprendZiant Sias problemas remtis moksliniu
poZitriu, moksliniy ir technologiniy tyrimy rezultatais, nepolitizuojant jy.



http://www.cost.esf.org/
http://www.busoc.eu/cost/index.php
http://www.cost.esf.org/domains_actions/cmst/Actions/Systems_Chemistry

5. Organizuoti moksliniai renginiai

2010m. rugséjo 21-24 dienomis Vilniuje buvo surengta 7-ta Tarptautiné konferencija
»2Atomy ir molekuliy duomenys ir jy taikymai“ (ICAMDATAZ2010). Ja organizavo Vilniaus
universiteto Teorinés fizikos ir astronomijos instituto, Fizikos fakulteto ir Lietuvos moksly
akademijos darbuotojai: Tarptautinio programos komiteto pirminkas Z.Rudzikas ir vietinis
organizacinis komitetas i§ 9 Zmoniy: A.Kupliauskiené (pirminké), O.Rancova (sekretoré),
A.Bernotas, P.Bogdanovicius, K.GlemZa, V.Jonauskas, R.Karazija, R.Kisielius, J.Tamuliené.
Konferencijos metu pagelbéjo G.Merkelis, V.Tutlys, A.Momkauskaité, S.Masys.

Konferencijos paskirtis — apZvelgti naujausius mokslinius pasiekimus (tiek teorinius,
tiek eksperimentinius) atomy ir molekuliy fizikos bei jy taikymy astrofizikos, valdomos
termobranduolinés sintezés, moderniy technologiju (pvz., efektyviy Sviesos Saltiniy), medicinos
(radioterapija) ir kitose srityse bei iSrySkinti perspektyviausias tolimesniy tyrimy kryptis. Ji tgsia 1997
m. pradéta serija tarptautiniy konferencijy, skatinan¢iy atominiy ir molekuliniy duomeny naudojima
ivairiose mokslo ir technologijy srityse bei suteikianc¢iy bendradarbiavimo galimybe tarp atominiy ir
molekuliniy duomeny tyréjy ir vartotojy. Tarptautinis programos komitetas vykdé kviestiniy
pranes$¢jy atranka. IS 46 kandidaty balsavimo ir reitingavimo biidu buvo atrinkti 26. Vietinis
organizacinis komitetas atliko praktini organizacini darba. 2009 m. rugsé¢jo mén. buvo sukurta ir
atverta vartotojams konferencijos interneto svetainé su svarbia busimiems dalyviams informacija. Ji
buvo plétojama ir pildoma iki konferencijos pabaigos. Ja reikés palaikyti aktyvig iki 2012 m.
vyksiancios kitos konferencijos. Konferencijos svetainé buvo du kartus sugadinta isilauzeliy, todel
vieng kartg buvo atstatyta, o antraji karta naujai perdaryta. Buvo paruosti pirmasis, antrasis ir treciasis
praneSimai konferencijos dalyviams. Jie i$siuntinéti daugiau kaip 1200 elektroninio pasto adresy net
po kelis kartus. Norint pritraukti daugiau dalyviy, ankstyvosios registracijos laikas buvo pratgstas nuo
liepos 1 d. iki liepos 12 d. Konferencijos metu buvo perskaityti 26 kviestiniai praneSimai (5
apzvalginiai 45 min. trukmés ir 21 apie naujausius pasiekimus 30 min. trukmés) ir pristatyti 68
originaliis praneSimai aktualiais Siuolaikinés fizikos klausimais. Konferencijos programa ir pranesimy
tezés paskelbtos atskirame leidinyje, iSleistame 130 egz. tirazu. Leidinys konferencijos dalyviams
buvo iSdalintas nemokamai, nes jo iSleidimg finansavo Lietuvos mokslo taryba. Paruostas,
sumaketuotas ir bus atiduotas spausdinti AIP leidyklai (JAV) konferencijoje perskaityty kviestiniy
praneSimy rinkinys. Jo parengima ir spausdinima finansavo Lietuvos mokslo taryba. Darbai bus
atspausdinti AIP Proceedings serijoje, kurios straipsniams skaiiuojamas citavimo indeksas.
Konferecijoje dalyvavo 82 dalyviai i§ 18 valstybiy (Lietuvos 25, JAV 10, DidZiosios Britanijos 8,
Pranciizijos ir Japonijos po 6, Belgijos ir Vokietijos po 4, Austrijos, Kinijos, Piety Koréjos ir Svedijos
po 2, Lenkijos, Saudo Arabijos, Kanados, Autralijos, Venesuelos ir Sveicarijos po 1)) ir 8 lydintys
asmenys.

R.Karazijos pastangomis rugséjo 14 d. surengti eiliniai prof. A.Jucio skaitymai.

Z.Rudzikas dalyvavo rengiant Vilniuje (kartu su Lietuvos Seimu bei Europos Ekonomikos
ir Socialiniy Reikaly Komitetu) tarptautine konferencija “Krizés pasekmés uZimtumui Baltijos
Salyse“.

6. Seminarai ir kvalifikacijos kélimas

2010 m. jvyko 24 ATS seminarai (pernai 32) Atomo teorijos seminaro uzsiémimai.
Seminare svarstyta: 2010 mety planai — 2, spaudai paruosti straipsniai — 5, tezés ICAMDATA
konferencijai — 2 seminaruose. Taip pat aptartas E. Makariiinienés ir R. KivilSiené leidinys



,Lietuvos mokslo istoriky sgvadas. 1. Astronomija, fizika“ bei R. JurSéno paruosta disertacija.
ISklausyti 3 apZvalginiai praneSimai (vienas V.Tamulio ir 2 R. Karazijos), 14 ataskaity uZ jvairias
komandiruotes ir iSvykas, ataskaita uZ ICAMDATA organizavimg. Svarstéme J. Tamulienés, Z. R.
Rudziko ir S. Masio ataskaitas uZ atestacinius laikotarpius bei S. Masio doktorantiiros studijy plana.
Mety pabaigoje 5 seminaruose apsvarstytos biudZetiniy temy ataskaitos ir planai 2011 m.

Seminarai buvo lankomi gerai. MaZiausiai seminary praleido: A. Kupliauskiené,
R.Karazija, V. Tutlys po 1 seminarg, §.Masys ir O.Rancova po 2, V. Jonauskas, S. Kucas,
R.Kisielius ir A.Momkauskaité po 3, P.Bogdanovicius ir R.JurSénas po 4. MaZiausiai dalyvavo
seminaruose A.Bernotas tik 1 seminare, Z.Rudzikas ir A.Tamulis tik 5 seminaro uzZsiémimuose.

7. Pedagoginé veikla

Ataskaitoje bus paminéta tiktai ta pedagoginé veikla, kuri atlikta darbuotojy, dirbanciy
institute pagrindinése pareigose, ir uZ ja nebuvo mokama kitose institucijose.

P.Bogdanovicius vadovavo FF IV k. studento A. Stikono diplominiam darbui ir SU
magistrantés 1. Bolskytés magistriniam darbui, jvertintam 10 baly. Mety bégyje keturis kartus skaité
paskaitas moksleiviams “Fizikos olimpo” mokykloje. Visus mokslo metus dirbo su kandidatais j
Lietuvos komanda Tarptautinei fizikos olimpiadai.

Z.Rudzikas buvo doktoranto Rycio JurSéno daktaro disertacijos gynimo komiteto
pirmininku bei rengé ,, Teorinés atomo spektroskopijos“ egzaminui doktorante Renata Zenoviene.

R.Karazija buvo V. Nelkino daktaro disertacijos gynimo tarybos pirmininkas.

G.Merkelis buvo doktoranto R.Jur§éno, o V.Jonauskas —doktoranto S.Masio vadovai.

G.Gaigalas vadovavo VU studento Eriko Gaidamausko baigiamajam bakalauro
darbui “Teorinis P ir T simetrijy paZeidimy atomuose tyrimas daugiakonfigiiraciniu Dirako-Foko
metodu®, yra doktoranto Pavel Rynkun (VPU) mokslinis vadovas.

J.Tamuliené vadovavo A. Sliogerio (VPU) magistriniam darbui ir studenty mokslinei
praktikai.

A.Tamulis vadovavo bakalauro Vaido Maciulio baigiamgjam darbui, magistranto
Manto Grigalaviciaus (VU FF) moksliniam darbui, studento Giedriaus Medzeviciaus (VU FF)
mokslinei praktikai liepos-rugpjii¢io ménesiais, Sariino Kris¢iukaicio (Barclays bank established IT
centre in Lithuania) moksliniam darbui.

A.Momkauskaité vadovavo Linos Remeikaités-BakSienés magistro baigiamajam
darbui ,,Konfigtracijy 3s3p™' ir 3s°3p"'3d maiSymasis atomuose ir jo jtaka fotosuZadinimo
spektrams® (VPU).

O.Rancova buvo VU Fizikos fakulteto bakalaury gynimo tarybos nare.

8. Dalyvavimas leidybinéje veikloje

R.Karazija iki 05 01 buvo ,,Lithuanian Journal of Physics* vyriausiasis redaktorius.
A.Bernotas buvo ,Lietuvos fizikos Zurnalo“ gamybos redaktorius, Sio Zurnalo
interneto  svetainés administratorius, elektroninés Zurnalo vadybos sistemos (EJMS)
administratorius, Zurnale spausdinamy straipsniy bibliografiniy duomeny ir cituojamy Saltiniy
duomeny pateikéjas CrossRef asociacijai (asociacijos naré — Lietuvos fiziky draugija).
A.Karazija rengé spaudai ICAMDATA 7 konferencijos tezes, riipinosi ju
spausdinimu.
ISleistas ,Lietuvos mokslo istoriky sgvadas. Astronomija, fizika“, sudarytojos Eglé
Makaritniené ir Rasa KivilSiené, redaktoré A.Momkauskaité.
R.JurSénas parengé ir VU leidykloje atspausdino savo daktaro disertacija ir jos santrumpa.
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J.Tamuliené redagavo Zurnalo "Materials physics and mechanics" tris numerius.

9. Dalyvavimas mokslo organizavimo, ekspertinéje ir visuomeninéje veikloje.

Siais metais pusé skyriaus darbuotojai labai aktyviai dalyvavo Sioje veikloje.

P.Bogdanovicius recenzavo tris straipsnius, pateiktus uZsienio Zurnalams, buvo VU
TFALI tarybos narys, Fiziky draugijos Valdybos narys, kaip visada, dirbo organizuodamas Lietuvos
moksleiviy fizikos olimpiada bei Cempionata, vadovavo Lietuvos komandai Tarptautinéje fizikos
olimpiadoje. UZ tai gavo LR Prezidentés padékos rasta.

R.Karazija buvo MA Matematikos, fizikos ir chemijos skyriaus biuro narys,
wLithuanian Journal of Physics“ redakcinés kolegijos narys, Visuotinés lietuviy enciklopedijos
konsultantas (fizikos istorija), instituto tarybos narys, VPU Fiziniy ir technologijos moksly srities
konkursy ir atestacijos komisijos narys.

G.Gaigalas dalyvavo 2006/2010 mety Erasmus déstytojy mainy programoje (su
Malmés universitetu Svedijoje). Jis yra Vilniaus pedagoginio universiteto Bendrosios fizikos
katedros vedéjas, Studijy kokybés vertinimo centro (SKVC) eksperty, vertinanciy fizikos krypties
studijy programas aukstosiose mokyklose, grupés narys, Vilniaus pedagoginio universiteto Senato
pirmininkas, VPU valstybiniy egzaminy komisijos narys, VPU baigiamyjy magistriniy ir bakalauro
darby gynimo tarybos narys, skaité paskaitas VPU ( 700 val.).

Z.Rudzikas buvo Europos Akademijos Fiziniy ir inZineriniy moksly sekcijos valdybos
narys, dalyvo nagrinéjant ty sri¢iy ir ju taikymy tendencijas, Europos Mokslo Fondo PE2
specializuotos tarybos narys, dalyvavo atrenkant ir finansuojant Europos jaunyjy fiziky mokslinius
projektus. Jam teko raStu recenzuoti per du turus apie 70 moksliniy projekty, recenzavo du
straipsnius, pateiktus spausdinti ,,Central European Journal of Physics“. Kitos visuomeninés
pareigos: Pasaulio Mokslininky Federacijos (PMF) Jaunyjy mokslininky stipendijy nacionalinis
koordinatorius, PMF ,Informacijos saugumo* Nuolatinés stebésenos tarybos narys, Europos fiziky
draugijos Garbés narys ir t.t.

V.Jonauskas buvo VU TFAI Tarybos sekretorius, instituto tarybos narys, skaité
paskaitas VPU (144 val.).

R Kisielius pagelbéjo skyriaus darbuotojams iSkilus kompiuteriy problemoms.

R.KivilSiené yra Lietuvos atstové Europos fiziky draugijos Fizikos istoriky darbo
grupéje.

A.Kyniené yra LFMA Vilniaus skyriaus valdybos pirmininké, Vilniaus miesto
metodinés tarybos naré, VPU Informaciniy technologijy valstybinio egzamino vertinimo nareé,
skaité paskaitas VPU (30 val.).

A.Kupliauskiené buvo ATS vadéja, Europos Komisijos projekty vertinimo eksperte,
Asociacijos “BASNET forumas” valdybos pirminké, VU TFAI Skatinimo komisijos pirmininke,
paruosé VU TFAI 2009 m. ataskaita bei daré kitus mokslinés sekretorés darbus, susijusius su instituto
2009 m. veikla.

G.Merkelis buvo VU TFAI Skatinimo komisijos narys, instituto tarybos narys.

O.Rancova buvo ATS seminaro sekretore.

J.Tamuliené buvo LMS valdybos naré, LFD iZdininké, VU TFAI profesinés sgjungos
pirmininké, skaité paskaitas VPU (112 val.) ir VU MIF (96 val.).

A.Tamulis kartu su prof. A.Ramanavicium organizavo seminarus Nanotechnas centre.



10. Mokslo ziniasklaida

Skyriaus darbuotojai atspausdino 7 mokslo populiarinimo straipsnius, perskaité 12
paskaity. 6 kartus kalbéjo per radija, A.Tamulis kartu su R.Maskolitinu sukiré filmuka ,Dievas ir
kvantiné mechanika“, kurj galima pamatyti DELFI svetainéje (http://tv.delfi.lt/video/gkUbPrawy),
J. Tamuliené kartu su S. Lapieniu ir M-L. Balevi¢ium sukiré mokomasaji komiksa ,,Apie
nanotechnologijas maziems ir dideliems®, kuris skelbtas www.mokslasplius; www.balsas.lt,
www.technologija.lt tinklalapiuose.

Labiausiai pasiZyméjo: Z.Rudzikas — 6 pasisakymai per radija, P.BogdanoviCius 5
paskaitos O.Rancova 4 paskaitos. O.Rancova renginio ,, Tyréjy naktis 2010“ metu rugséjo 24 d.
VU TFAI Moléty astronomijos observatorijoje 2 kartus skaité paskaita visuomenei ,Fizikai, kurie
nieko nesprogdina“, kurioje pristé savo kaip fiziko-teoretiko darbg ir jo svarba mokslo plétrai.
Kiekvieno praneSimo auditorija sudaré apie 80 jvairiausio amZiaus Zmoniy.

11. Isvykos | uZsienj ir uzsienio mokslininky vizitai

2010 m. skyriaus drabuotojy komandiruociy j uZsienj sumaZzéjo iki 17 lyginant su 2009
m., kai jy buvo 49 (iSvyky sarasas pridedamas). Z.Rudzikas buvo iSvykes 6 kartus, J.Tamuliené 4
kartus, A.Kupliauskiené 3 kartus, R.JurSénas 2 kartus, P.Bogdanovicius ir G.Gaigalas — po viena.

Kadangi organizavome ICAMDATAZ2010, galima laikyti, kad pas mus apsilanké 57
mokslininkai i§ 17 uZsienio valstybiy. BalandZio mén. institute buvo prof. H.Summers EDAS-EU
projekto subkontrakto sudarymui aptarti.

12. Darbuotoejuy kvalifikacijos, pareigy ir skaiciaus pasikeitimai.

2010 m. skyriuje dirbo 21 darbuotojas (saraSas pridedamas): 4 vyriausieji mokslo
darbuotojai (iS jy 1 puse etato antraeilése pareigose), 11 vyresniyjyu mokslo darbuotojy (iS ju 1
antraeilése pareigose ketvirciu etato), 3 mokslo darbuotojai (iS ju 1 puse etato antraeilése
pareigose), 2 jaunesnieji mokslo darbuotojai (iS jy vienas puse etato) ir 1 inZinierius puse etato.
R.JurSénas baigé doktorantiiros studijas ir pradéjo dirbti pilnu etatu. J.Tamuliené buvo peratestuota
vyr.m.d. pareigoms naujai kadencijai. R.KarpusSkiené iS¢jo ilgalaikiy kiidikio prieZiiiros atostogy, o
A.Kyniené i$ juy sugrjzo.

13. Isigyti nauji jrenginiai, kompiuteriai ir kiti prietaisai.

2010 m. IS Lietuvos mokslo tarybos finansuojamy projekty 1éSy buvo jsigyti 2
stacionariis kompiuteriai, 2 neSiojami kompiuteriai, lazerinis spausdintuvas su skeneriu, 2
nepertrukiamo jtampos palaikymo jrenginiai, 2 dazy kasetés lazeriniams spausdintuvams, 4 iSoriniai
kietieji diskai, 2 kompiuterinés pelés, kanceliariniy prekiy.


http://www.technologija.lt/
http://www.balsas.lt/
http://www.mokslasplius/

14. Apdovanojimai

P.Bogdanovicius, R,Karazija, A.Kupliauskiené ir Z.Rudzikas buvo apdovanoti Lietuvos MA
Adolfo Jucio medaliu. P.Bogdanovicius gavo LR Prezidentés padékos rasta. A. Tamuliené laiméjo
Svietimo mainy paramos fondo dotacijq 2 mén. mokslinei staZzuotei Baltarusijoje.

15.Problemos, pasiiilymai ir pageidavimai administracijai.

A .Kupliauskieneé siilo:

(@) VU jvesti vieno langelio principa vieSyju pirkimy ir sutariy sudarymui, nurodant
konkrecius paraisky pateikimo terminus, kad sutartys buty laiku pasiraSomos.

(b) Uztikrinti, kad su uZsienio institucijuy teisininkais vesty derybas ne projekty vadovai, o VU
teisininkai.

Pasitlymus sukélusiy problemy pavyzdZiai:

Sutartis subkontratui su Strathclyde universitetu buvo pasiraSoma nuo 2010.06.23 iki
2010.10.18. VU teisininké pareiSké, kad po sutartimi nepasiraSys, bet konkreciy pasitlymy, kaip ja
taisyti nepateiké. Teisines formuluotes teko sitilyti biisimam projekto vadovui.

Sutartis dél paramos gavimo ICAMDATA 2010 konferencijai buvo tvarkoma po
konferencijos apie ménesj, nors pinigai iS Intel Corporation buvo pervesti rugséjo 25 d., t.y.
konferencijos metu.

Sutartj su AIP Publishing pasiraSinéjome nuo spalio 8 d. iki lapkricio 25 d., t.y. 7 savaites.
Vie3ojo pirkimo paraiSka guléjo VU VieSyjy pirkimy skyriuje 3 savaites nepajudinta.

VieSojo pirkimo paraiSkas ICAMDATA konferencijos svetainei, teziy ir darby paruoSimui
spausdinti pavyko pasiraSyti tik iS treCio karto (rugséjo 3 ir 8 d.), nors procedira buvo pradéta dar
liepos 14 d.

ParaiSkos ICAMDATA konferencijos dalyviy maitinimui buvo pateiktos prieS dvi svaites
iki paslaugos gavimo, bet apie savaite gulédavo VU VieSyjy pirkimy skyriuje. Paskambinus
atsakydavo, kad su miisy viena paraiSka atsakingas asmuo pas virSininkg paraso neis arba turi kity
darby ir be miisy.

VU kanceliarijoje uZregistruoti projektai ar sutartys nepasiekia buhalterijos darbuotojy.
Joms reikia nunesti kopijq. Tas pats su rektoriaus jsakymais.

Skyriaus vedéjas nemato ,,Avilio“ VU informacinéje sistemoje, todél tenka nuolat trukdyti
Norg, kad registruotus dokumentus surasty ir atspausdinty.

PrieS svarbius renginius nereikéty isleisti instituto aptarnaujancio personalo atostogauti.

Bogdanovicius pageidauja normalios kompiuterinés kédés, padengti linoleumu grindis, nes
piinancios senos dangos kvapas ne tik labai nemalonus, bet ir kenkia sveikatai, naujos bevélés pelés,
vietoj sugedusios, spalvoto tonerio j savo printerj. Nesant spalvoto tonerio, printeris atsisako
spausdinti ir juodai-baltus tekstus.

Tamuliene praSo nesiysti informacijos, kuri tiesiogai darbuotojy nelieCia, bei Instituto
tarybos nutarimus skelbti vieSai.
Merkelis nori naujo UPS, o ir stacionarus kompiuteris senas nuo 2005 m.



16. Moksliné produkcija.

2010 metus galima laikyti derlingais. Atspausdinta 19 straipsniy ISI saraSo
Zurnaluose, t.y. po vieng skyriaus mokslo darbuotojui, ir 8 straipsniai kituose leidiniuose.
Atspausdinta 32 praneSimy konferencijose tezés.

Nuo 2008 m. 40% biudZetinio finansavimo perskirstoma tarp universitety ir instituty,
atsizvelgiant | moksline produkcijg ir projektuose uzdirbtus pinigus. Vertinant instituto moksline
produkcija tarp institucijy Lietuvos mastu, A kategorijos, t.y. ISI saraSo Zurnaluose straipsniy, kuriy
IF didesnis uz 20% nuo AIF, indélis AIV nuo 2010 m. apskaiciuojamas pagal formule
arv=| 3121,

NA AIF

kur NI - uZsienio institucijy skaicius plius vienas, NA — bendraautoriy skaicius, IF — Impact
Factor, AIF — Agregate Impact Factor. Po to apskaiCiuojami taskai AIV padauginus is 3. Jeigu ISI
saraSo Zurnalo IF maZenis uZ 20% nuo AIF, tokio straipsnio taSkai nepridedami. Yra dar ir
papildomai reikalavimy ISI WOS duomeny bazés Zurnalams. Priede yra lentelé, kurioje pateikiamas
ATS darbuotojy mokslinés produkcijos indélis, apskai¢iuotas pagal SMM rekomendacijas. Taigi
skyriaus darbuotojai turéty atnesti institutui apie 110 tasky.

Visy publikacijy saraSai pridedami.

UZSIENIO KOMANDIRUOTES 2010 m.

A. Kupliauskiené Geguzés meén. 3-6 d. Belgija
A. Kupliauskiené Liepos mén. 4-11 d. Ispanija
A. Kupliauskiené Rugséjo 29 — spalio 4 d. Ukraina
J.Tamuliené Rugséjo 29 — spalio 1 d. Ukraina
J.Tamuliené Geguzés 29 — birzelio 1 Slovenija

J. Tamuliené

Rugséjo 13-17

DidZioji Britanija

J. Tamuliené

Kovo 1-2

Olandija

Z.Rudzikas Sausio 20-22 Belgija
Z.Rudzikas Vasario 23-26 Danija
Z.Rudzikas BalandZio 20-22 Belgija
Z.Rudzikas Geguzés 20-22 Belgija
Z.Rudzikas Rugséjo 9-12 Italija
Z.Rudzikas Gruodzio 15 d. DidzZioji Britanija
P.Bogdanovicius Liepos 17-25 Kroatija
G.Gaigalas Lapkric¢io 3-10 d. Svedija
R.JurSénas BirZelio 23-26 Norvegija
R.JurSénas Liepos mén. 4-11 d. Ispanija




Atomo teorijos skyriaus darbuotojy 2010 m. gruodzio 23 d.

sgrasas
Pavardé, vardas Pareigos Uzimamas etatas
Rudzikas vyriaus.m.d.
Zenonas
Bogdanovicius vyriaus.m.d
Pavlas
Gaigalas vyriaus.m.d 0,5, antraeil.
Gediminas
Karazija vyriaus.m.d
Romualdas
Bernotas Andrius | vyr.m.d. 0,25, antraeil.
Kisielius vyr.m.d.
Romualdas
Kucas Sigitas vyr.m.d.

Kupliauskiené vyr.m.d., vedéja

Alicija

Merkelis vyr.m.d.

Gintaras

Jonauskas Valdas | vyr.m.d.

Karpuskiené vyr.m.d.

Rasa

KivilSiené Rasa | vyr.m.d.

Tamulis Arvydas | vyr.m.d.

Tamuliené Jelena | vyr.m.d.

Tutlys Vladas vyr.m.d.

Kyniené Ausra m.d.

Momkauskaité m.d.

Alina

Rancova Olga m.d. 0,5, antraeilés
JurSénas Rytis j.m.d.

Gaidamauskas inZ. 0,5
Erikas

Masys Sariinas j.m.d., doktor. 0,5




ATS darbuotojy publikacijy indélis, apskaiciuotas pagal Svietimo ir mokslo ministerijos 2010
m. liepos mén. 10 d. taisykles.

Pavarde Str. Indélis: ISI (kiti | TaSkai

Skaicius: | straipsniai)

IST (kiti

straipsnia

i)
G.Gaigalas 7 1,24 6,42
V.Jonauskas 4 0,8 4,11
R.JurSénas 3(1) 1,5 (0,5) 2,73
G.Merkelis 3(1) 1,5 (0,5) 2,73
A.Tamulis 3 1,25 2,67
S.Kucas 2 0,3 2,09
P.Bogdanovicius 2(1) 0,58 (0,33) 2,04
R.Karpuskiené 2 0,58 2,04
0O.Rancova 2(1) 0,58 (0,33) 2,04
Z.Rudzikas 2 0,4 1,85
E.Gaidamauskas 2 0,4 1,85
J.Tamuliené 1(6) 0,25 (1,57) 1,67
R.Kisielius 1 0,2 1,08
A.Kynieneé 1 0,2 1,08
R.Karazija 1 0,1 1,01
S.Masys 1 0,25 0,99
A.Kupliauskiené
A.Bernotas
R.KivilSiené
A.Momkauskaité
V.Tutlys

AlV= ( ﬂ ( 1+2 ﬂ)
NA AIF

NI — uZsienio institucijy skaicius +1
NA — bendraautoriy skaicius

IF — Impact Factor

AIF — Agregate Impact Factor



