VU TFAI Atomo teorijos skyriaus

2011 m. Ataskaita

2011 m. gruodZio 22 d. skyriuje dirbo 18 darbuotojy: 4 vyriausieji, 10 vyresniyjy, 3
mokslo, 1 jaunesnysis mokslo darbuotojas ir 1 inZinierius. Jie vykdé 10 projekty (4 biudZetines
temas, 2 FP7, 2 Lietuvos institucijy remiamus ir 2 tarptautinius, kurie piningy institutui neatnese) ir
uzdirbo per 153 tukst. Lt (EURATOM/LEI — 63300 Lt, mokslininky grupés projektas — 89900 Lt) .
Paskelbta spaudoje 20 moksliniy straipsniai: 17 ISI sgraso Zurnaluose, 3 kituose Zurnaluose ir
leidiniuose. Atspausdintos 30 praneSimy konferencijose teziy bei perskaityti ar pristatyti 36
praneSimai konferencijose ir kituose renginiuose. Paskelbti 5 mokslo populiarinimo straipsniai,
perskaityta 16 mokslo populiarinimo paskaity visuomenei.

1.VU TFAI Tarybos patvirtintos biudZetinés temos.

1.1. ,Kaskadai sudétinguose atomuose ir jy jtaka Rentgeno ir OzZé spektrams. Teorija ir
interpretavimas“ (2005 09-2011 12). Vadovas: vyriaus. m. d. R.Karazija, vykdytojai: vyr. m. d.
V.Jonauskas, vyr.m.d. S.KucCas, m.d. A.Momkauskaité. Priskiriamy publikacijy skaicius: 3
straipsniai ISI saraso Zurnaluose.

Atsizvelgiant j koreliacinius ir reliatyvistinius efektus teoriskai iStirtas sudétingas OZé Suoliy
kaskadas, vykstantis kriptono atome po vakansijos susidarymo 3p elektrony sluoksnyje.
SuskaiCiuotos jony iSeigos labai gerai sutampa su eksperimentiniais duomenimis. Patikslinta
eksperimentiSkai matuoty pirmosios pakopos metu susidaranciy OZé spektry interpretacija. Gauti
jvairiy pakopy kol kas eksperimentiSkai nematuoti Auger spektrai, kuriuos numatoma panaudoti
vykdant kaskado metu susidaranciy spektry tyrimus daugiaelektronés spektroskopijos metodu.

Kaskady atomuose ir jonuose duomenys yra aktualiis ir modeliuojant procesus kosminiy
Rentgeno Saltiniy aplinkoje: daugiakriiviy jony susidaryma bei jy Rentgeno spinduliy emisijg. Buvo
teoriSkai nagrinéti kaskadai iSmuSus elektrong iS giliausio sluoksnio lengvuose, astrofizikai
svarbiuose elementuose Ne, Mg, Si, S ir Ar. Nustatyti lygmeny uZpildai pasibaigus OZé Suoliams,
tie duomenys jgalina nagrin+ti po to vykstancius radiacinius Suolius. Taip pat gauti jvairaus
kartotinumo jony pasiskirstymai galinése konfigiiracijose ir lygmenyse pasibaigus kaskadui. Pirma
kartq iStirta kaskado priklausomybé nuo pradinés suZadintos biisenos daugiaelektroniy kvantiniy
skai¢iy jonams su iSoriniu atviru elektrony sluoksniu. Palyginta, kaip kaskado rezultatai kinta
izoelektronése ir izobranduolinése jony sekose.

1.2. “Daugiaelektroniy atomy spektriniy charakteristiky tyrimo metody plétra ir jy taikymas
daugiakriiviams plazmeos jonams” (2006 m. -2011 m.). Vadovas: vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius,
vykdytojai: dr. O. Rancova (VU TFAI), dr. A.Kupliauskiené, dr. G.Merkelis, dr. V.Tutlys ir dr R.
JurSénas. Priskiriamy publikacijy skaicius: 3 straipsniai ISI saraso Zurnaluose.

Vykdant Sig temg 2011 metais darbai buvo vykdomi keliomis kryptimis. Vystant kvantinés
elektrodinamikos pataisy jskaityma kvazireliatyvistiniame artinyje buvo pritaikytos dvi skirtingos
metodikos. Pirma i$ jy tai vandeniliSky jony Lande faktoriy interpoliacija daugiaelektroniy atomy ir
jony atveju panaudojant elektrony tankiy arti branduolio vertes. Si metodika reikalauja
reliatyvistiniy elektrony ir su jais susijusiy elektrodinamikos pataisy vidurkinimo pagal elektrony
pilnus momentus. Tai leidZia toliau atlikti Lande faktoriy ekstrapoliacija kvazireliatyvistinéms
funkcijoms, taciau jneSa | metodq papildomas paklaidas. Kitas metodas leidZia gauti minétas
pataisas integruojant specialiai sukurta potenciala, taCiau tas potencialas pats yra apytikslis.



Sukurtas kompiuterinés programos, realizuojancios tuos abu metodus ir atliekami jy tinkamumo
tyrimai. Kiek yra Zinoma iS literatiros, tokio tipo skaiCiavimy kvazireliatyvistiniame artinyje
daugiau nieks pasaulyje nevykdo.

Sukurtos dvi programos leidZiancios skaiciuoti atomy ir jony suZadinimo elektrony smiigiais
skerspjuvius ir kitas charakteristikas Borno artinyje nereliatyvistiniu Hartio-Foko metodu ir Atomo
teorijos skyriuje sukurtu kvazireliatyvistiniu metodu. Skaiciuojant abiems atvejais galima placiai
atsizvelgti j koreliacinius efektus. Pirmieji skai¢iavimai parodé, kad gaunami rezultatai gerai
sutampa su turimomis eksperimentiniais rezultatais ir tiksliausiais kity autoriy skai¢iavimais. Sio
artinio jsisavinimas jgalina naudoti sukurta kvazireliatyvistinj artinj Zymiai platesniam fizikiniy
uzdaviniy ratui.

Buvo toliau vykdomas volframo daugiakriviy jony spektriniy charakteristiky teorinis
tyrimas. Atlikta koreliaciniy efekty analizé W™ jono 4p°4d, 4p°4d* ir 4p°4f konfigiracijy
spektruose. Gautas geras sutapimas energijos lygmeny verciy, suskaiciuoty kvazireliatyvistiniame
artinyje, su turimais eksperimentiniais duomenimis ir miisy skaiciavimai savo tikslumu pranoko
kity autoriy teorinius rezultatus. Analogiski skaiCiavimai atlikti W**® jono 4p°®4d?® 4p°4d® ir 4p°4daf
konfigiiracijoms. Tiriant Sio jono spektrines charakteristikas pirmg karta parodyta, kad nesant
elektriniy dipoliniy Suoliy galimybei iS suZadintos konfigtiracijos i pagrindine, lygmens radiacinio
gyvavimo trukme gali biiti apsprendZiama ne tik elektriniais kvadrupoliniais ir magnetiniais
dipoliniais Suoliais viduje suZadintos konfigiiracijos, bet ir elektriniais oktupoliniais Suoliais i
pagrindine konfigtracija.

Rayleigh—Schrodinger'io trikdZiy teorijos metodais buvo tiriamos radiaciniy Suoliy
efektinis operatorius kai atsiZzvelgiama i pradinés ir galinés buseny banginiy funkcijy antros eilés
pataisas. Tuo tikslu iSplétota NCoperators, veikianti Mathematica aplinkoje, programa. Jos
pagrindu yra generuojamos nagrinéjamo efektinio Suolio operatoriaus iSraiskos. Algebriniu biidu
buvo tiriamos trijy kiiny sistemos suristos biisenos sprendziant Sredingerio lygti nesinaudojant
viendaleliu vaizdiniu.

Pirma karta atlikta Cs atomo 5p°6s®, 5p°5d6s, 5p’°6s6p, 5p°6s7s, 5p°5d* ir 5p°5d6p
konfigiiracijy autojonizaciniy buseny energijos lygmeny klasifikacija, panaudojant apskaiciuotus
konfigiiracijy superpozicijos artinyje energijos spektrus, suzadinimo elektronais skerspjivius ir
autojonizacijos tikimybes. Sumodeliuotas OZzZ¢ elektrony intensyvumy spektras, kai Cs atoma
suzadina 400 eV elektronai, panaudotas intensyviausioms eksperimentinio spektro linijjoms
identifikuoti. Bendradarbiaujant su eksperimentikais tirti Cs atomo 5p° elektrony pasluoksnio
suzadinimo elektronais skerspjiviai, kurie leido patikslinti 5p°6s* ?Ps,,, lygmeny energijas.
Nustatyta, kad patikslintas atstumas tarp Siy lygmeny yra 1,900 eV vietoje ankstesnio 1,717 eV.
Siuos naujus rezultatus skelbiantis straipsnis Zurnalo J. Phys. B redkolegijos buvo isrinktas vienu i3
trijy geriausiy 44 tomo 14 numerio straipsniy.

Siais metais buvo baigta raSyti universali programa, skirta jvairiy vyksmy atomuose
anizotropijos parametrams skaiCiuoti, vartojanti kitomis programomis surastus ty vyksmy
submatricinius elementus, kurie yra specialiai sukurtame faile. Taip pat sudarytos programos,
skirtos i ta faila patalpinti autojonizacijos ir suzZadinimo elektronais submatricinius elementus.
Parengti iSsamils ty programy apraSymai.

1.3. “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: O straipsniy ISI saraSo Zurnaluose.

2011 m. parodyta, kad tiriant EBIT plazmos spektrus bitina atsizZvelgti j radiacinio kaskado
procesa. Radiacinis kaskadas prasideda plazmos jonams, judantiems cikloidinémis orbitomis,
iSlékus iS elektrony pluostelio srities. Elektrony pluoStelyje lygmeny uZimtumai nustatomi taikant



smiiginj radiacinj modelj arba vainikinj artinj. Véliau gauti uZimtumai naudojami modeliuojant
radiacinio kaskado procesa.

Atliktas W"* jono spektro linijy tyrimas taikant vainikinj artinj bei skaiCiuojant radiacinj
kaskada. Identifikuotos EBIT jrenginyje stebéto spektro linijos atitinka 4f'* 5s 5p - 4f'® 5s*bei 4f'
5s 5p® - 4f'? 5s°5p 3uolius. Naudojant iSpléstg saveikaujanciy konfigiracijy baze nustatyta, kad tik
atsizvelgus j radiacinj kaskada galima identifikuoti eksperimente registruojamas linijas.

Suskaiciuoti W?** jono energijos lygmenys, radiaciniy Suoliy tikimybés ir suzadinimy
elektronais spartos iSkraipyty bangy artinyje. Saveikaujanc¢iy konfigtiracijyu baze sudaro 35779
lygmenys. Smiiginis radiacinis modelis taikytas randant energijos lygmeny uZimtumus penkioms
Zemiausioms konfigtracijoms.

Atliktas fotosuZadinimo is vidiniy 2s ir 2p sluoksniy j iSorinius n=3, 4, 5 sluoksnius Fe XIV,
Fe XV ir Fe XVI jonuose skaic¢iavimas, naudojant CIV3 programa. Duomenys integruoti | plazmos
simuliavimo programa Cloudy ir panaudoti astrofizikiniuose tyrimuose.

1.4. “Sunkiy ir supersunkiy cheminiy elementy spektriniy charakteristiky tyrimas” (2009 —
2014 m.). Vadovas vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vykdytojai: vyriaus.m.d. Z.Rudzikas, inZ.
E.Gaidamauskas. Priskiriamy publikacijy skaicius: 5 straipsniai ISI saraSo Zurnaluose ir konferencijy
darbuose.

2011 m. gautos masés poslinkio suriSto su branduolio judéjimu operatoriaus tenzorinés
iSraiSkos ir ju pagrindu sukurta nauja rms2 programa. ISnagrinétos W>** elektrinio-daugiapolinio
elektrono Suolio tikimybés priklausomybé nuo daugiapoliSkumo. Paprastai yra priimta jog
elektrinio-daugiapolinio elektrono Suolio tikimybé yra sparciai mazZéjanti daugiapoliSkumo funkcija.
Todél, kai skaiCiuojama elektrony Suoliy tikimybé tarp tam tikry pasirinkto lygiSkumo
konfiguracijy, pakanka atsizZvelgti | pirma, nelyguy nuliui, narj, t.y. atsiZvelgti | maZiausio
daugiapoliSkumo narj, kuris yra galimas pagal elektrono Suolio atrankos taisykles. Darbo tikslas -
patvirtinti $ig prielaidq nagrinéjant elektrinius oktopolinius Suolius W** jone. Siuo tikslu buvo
atlikti W>** jono konfigtracijy [Kr] 4d" 4f* ir [Kr] 4d' 4f* 5s energijos lygmeny didelés apimties
skaiCiavimai, naudojant daugiakonfigiiracinius Hartrio ir Foko bei Dirako ir Foko metodus.
Reliatyvistinés pataisos buvo jtraukiamos remiantis Breito ir Paulio bei visiSkai reliatyvistiniu
Breito, jtraukiant kvantinius elektrodinaminius efektus (KED efektus), artiniu. Taip pat buvo
iSnagrinétas koreliacijy, reliatyvistiniy ir KED pataisy vaidmuo. Suoliy tikimybés, apskai¢iuotos
Kulono ir Babuskino kalibruotése, linijos intensyvumai ir osciliatoriy stiprumai yra pateikiami E1 ir
E3 Suoliams tarp aukSc¢iau minéty lygmeny.

2. Finansuojami tarptautiniai projektai.

2.1. FP7 EURATOM projektas ITER tyrimams pagal Europos Komisijos asociacijy kontrakta tarp
EUROATOM ir LEI (Nr. FU07-CT-2007-00063) ir sutartj tarp LEI ir VU TFAI, vadove 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, vyrm.d. S.Kucas, vyrm.d. R.Kisielius, m.d.
O.Rancova, j.m.d. $.Masys. 2011 m. - 63300 Lt

2011 m. vykdant projekta apskai¢iuotos radiaciniy Suoliy tarp jvairiy W3 ir W3¢
jony lygmeny tikimybés. Gauta, kad nesant elektriniy dipoliniy Suoliy galimybei i§ suZadintos
konfiguracijos 1 pagrinding, lygmens radiacinio gyvavimo trukmeé gali buti apsprendZiama ne tik
elektriniais kvadrupoliniais ir magnetiniais dipoliniais Suoliais viduje suzadintos konfigiiracijos, bet ir
elektriniais oktupoliniais Suoliais 1 pagrinding konfiglracija. Nagrinéti bendri  konfigiiracijy
maiSymosi jvairiuose volframo jonuose désningumai. Tuo tikslu naudotos vidutinés charakteristikos,
apibudinancios tiek koreliacinius efektus (konfigiiraciju maiSymosi stipris), tiek ju itaka energijos ir
emisijos spektrams. DidZiausig vaidmenij volframo jony spektruose vaidina konfigiiracijy maiSymasis
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su simetriSku simetrijos pasikeitimu, nustatyta jo priklausomybé nuo iSorinio atviro sluoksnio
kvantiniy skaiiy bei elektrony skai¢iaus jame. ISnagrinéti W** jono elektroniniai multipoliniai Suoliai
tarp [Kr]4d'°4f35s ir [Kr]4d'°4f*. ParaSyta ataskaita angly kalba. BalandZio mén. Stebétojy tarybos
posédyje R.Kisielius padaré praneSima ‘“‘Modifikuotas reliatyvistinis artinys atominiy duomeny
skai¢iavimams”.

2.2. 7-osios Bendrosios programos projekto ,,Atomo duomenuy ir analizés struktura
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). Vadove vyrm.d. A.Kupliauskiené, vyriaus.m.d.
P.Bogdanovicius, vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. V.Jonauskas, vyr.m.d. R.Kisielius.

Vykdant projekta paraSyta nauja kompiuteriné programa atomy ir jony suzadinimo
elektronais skerspjiviams skai¢iuoti naudojant transformuoty radialiyjy orbitaliy baze. Tirtos W,
turin¢io sudétingas 4f"“5p*, 4f"5p° ir 4f"5p° konfigiracijas, spektrinés charakteristikos
reliatyvistiniame Dirako ir Foko konfigliracijy superpozicijos artinyje. Nagrinéti W** dvigubos
jonizacijos skerspjiiviai laikant, kad pagrindini indélj ineSa suzadinimas i autojonizacing busena,
kuri véliau suyra OZé Suolio buidu. I8tirti W'* ir W% jony spinduliavimo EBIT plazmoje spektry
ypatingumai. Skai¢iavimai atlikti reliatyvistiniame Dirako, Foko ir Sleiterio artinyje su FAC
kompiuterine programa, o i koreliacinius efektus atsizvelgta konfigiiracijy superpozicijos artinyje.

3. Lietuvos mokslo tarybos finansuojami projektai.

3.1. 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 uZz visa laikotarpj 166,4 tikst. Lt, 2011 m.
— 89,9 tikst. Lt.

2011 m. apibendrinti projekto vykdytojy grupés ir kity mokslininky darby rezultatai teorisSkai
nagrinéjant pastaruoju metu susilaukusj nemazai démesio atomo fizikos reiskinj — siauros intensyviy
linijy grupés susidaryma emisijos ir fotosuzZadinimo spektruose. Aptartos dvi Sio reiSkinio priezastys:
dviejy lygmeny grupiy, suformuoty elektrostatinés pakaitinés saveikos, egzistavimas ir konfigiiracijy
su simetriSku simetrijos pasikeitimu maiSymasis. Nustatytos intensyvumo koncentracijos spektre
salygos, jo priklausomybé nuo elektrony skaiciaus atvirame sluoksnyje, jonizacijos laipsnio ir kity
atomo charakteristiky. Sios i§vados gali biiti panaudotos kuriant vakuuminio ultravioleto ir Rentgeno
spinduliy Saltinius.

3.2. Lietuvos mokslo tarybos parama mokslo renginiui ,,Tarptautiné konferencija ,,Mokslas,
inovacijos, lytiSkumas*, sutartis Nr. MOR-79/2011 (201 m., 8000 Lt.). Vadové vyr.m.d.
A.Kupliauskiené.

Vykdant §i projekta buvo dalyvauta rengiant konferencija. ParaSyta ataskaita Lietuvos
mokslo tarybai.

4. Kiti tarptautiniai projektai.

4.1. COST D35 projektas “Nuo molekuliy iki molekuliniy prietaisy: elektroniniy, fotoniniy,
magnetiniy ir spintroniniy vyksmuy kontroliavimas“ tesiasi nuo 2009 mety. Atsakingas vykdytojas



vyr.m.d. A. Tamulis, vykdytojas VU FF magistrantas Mantas Grigalavicius. 2011 m. finansavimo
negauta.

Kvantinés sieties ir neutraliy radikaly klasikiniy (Boolean) ir kvantiniy ARBA loginiy varty,
kontrolivojanciy fotosinteze¢ minimaliose dirbtinése Ilastelése suktrimas. Tolimesni kvantinés
mechanikos tyrimai parodé, kad kvantiné sietis egzistuoja ir tarp dviejose lastelése esanciy
fotosintezés suzadinty buiseny.

4.2. COST CMO0703 projektas “Sistemy chemija” “‘Systems Chemistry”’) http://www.cost.esf.org/
domains actions/cmst/Actions/Systems Chemistry. Atsakingas vykdytojas A.Tamulis, vykdytojas.
2011 m. finansavimo negauta.

Projekto vykdytojo kvantiniy mechaniniy tyrimy rezultatas yra tas, kad pirminé gyvybé
atsirado save atgaminanciy riebaliniy rugsciy lasteliy pavidale. Ta pirminé gyvybé dél kvantiniy
désniy evoliucionavo, jtraukdama savo sudétj nukleotidus, kurie pirminéje stadijoje pagerino
fotosintezés vyksmus, o tik veéliau i$ nukleotidy pasigamino genetiné medZiaga. Kadangi kvantinés
mechanikos désniai ir fundamentalios fizikinés konstantos nesikeité nuo pat Visatos atsiradimo, tai
teigiame, kad gyvybés atsidamias buvo nulemtas dar prieS Visatos sukiirimg. Nustatyta, kad
kvantinés mechaninés Vitamino D atsiradimo salygos pirminése lastelése susijusios su fotosintezés
pageréjimu.

4.3. COST MP0802 projektas ,Saviorganizuojanti Quanosine struktira elektroniniams
molekuliniams prietaisams® (2010-2012 m.).  Atsakinga vykdytoja J.Tamuliené. 2011 m.
finansavimo negauta.

2011 m. buvo tiriami duanodisino dariniai su NH4 molekulémis viduje.

5. Moksliniai renginiai

R.Karazijos pastangomis rugséjo 14 d. surengti eiliniai prof. A.Jucio skaitymai. A.Tamulis
prisidéjo, organizuojant COST veiklos CMO0703: “Sistemy Chemija” konferencijos moksline
programa.

Prof. habil. dr. G. Gaigalas nuo liepos 31 iki rugpiiic¢io 12 d. surenge darbini seminara pagal
VISBI projekta, kuriame dalyvavo prof. T. Brage, Jon Grumer (Lundo universitetas,Svedija), prof.
P. Jonnson, Pesach Laksman (Malmo universitetas, Svedija), prof. J. Bieroni (Korkuvos Jogailos
vardo universitetas, Lenkija, Martine Andersion (Fudan universitetas, Kinija), Pavel Rynkun,
Andrius Aljauskas, Andrius Petryla (VPU, Lietuva).

A.Kupliauskiené kartu su D.Satkovskiene (pirmininke, VSTS), G.TautvaiSiene (AO) ir
S.Mikolai¢iu (AO) organizavo Tarptauting konferencija “Mokslas, inovacijos ir lytiSkumas”, kuri
vyko 2011 m. lapkri¢io 24-25 d. Vilniuje, Lietuvos Respublikos Seimo I1I-yjy rimy konferencijy
sal¢je. Ja inicijavo “Basnet Forumas”, o organizavo Vilniaus universiteto Teorinés fizikos ir
astronomijs institutas kartu su partnerais. Minint vienos iSkiliausiy motery mokslininkiy Marijos
Kiuri (Marie Curie) antrosios Nobelio premijos 100 mety jubiliejy ir Jungtinéms Tautoms 2011 m.
paskelbus Marijos Kiuri metais, konferencija buvo skirta M. Kiuri antrosios Nobelio premijos 100
mety jubiliejui paminéti. Konferencija globojo Lietuvos nacionalineé UNESKO komisija.

Konferencijos organizacinis komitetas susidéjo i§ 6 nariy: Doc. dr. D. Satkovskiené
(pirmininké)
Habil. dr. G. TautvaiSiené, Dr. A. Kupliauskiené, Doc. dr. 7. Rutk@iniené (KTU), Doc.dr.R.
Lazauskaité¢ (VPU), Vilma Misiukoniené¢ (INFOBALT). Konferencijoje dalyvavo 111 (12% vyrai)
dalyviy i$ 9 Saliy bei 9 Lietuvos institucijy (Vilniaus universitetas — 40, Kauno technologijos
universitetas — 19, Fiziniy ir technologiniy moksly centras — 6, Lietuvos sveikatos moksly
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universitetas — 2, Vilniaus Gedimino technikos universitetas 5, Vytauto DidZiojo universitetas — 2,
Lietuvos edukologijos universitetas — 8, Mykolo Riomerio universitetas 2, Siauliy universitetas - 8).
Konferencijos atidaryme kalbéjo: LR Seimo pirmininko pavaduotoja V.Baltraitiené,

Lietuvos Nacionalinés UNESCO Komisijos pirmininkas Dr. R. Pakalnis, Seimo naré
A.M.Pavilioniené, SMM Mokslo ir inovacijy departamento direktorius Dr. Albertas Zalys, VU
prorektorius prof. J. Banys, Pranciizijos instituto Lietuvoje direktorius P.Hanse, Lenkijos
Respublikos Ambasados pirmoji pataréja Lenkijos instituto direktoré Dr. Malgorzata Kasner, LMA
prezidentas Valdemaras Razumas, VU TFAI direktoré hab. dr. G. Tautvaisiené.

Konferencijos metu iSklausyta 15 praneSimy, kuriuos perskaité 10 kviestiniy praneséjy is
uzsienio Saliy ir 5 Lietuvos mokslininkés, dirbancios jvairiose mokslo srityse: fizikés, chemikes,
biochemikeés ir socialiniy moksly atstovés. Taip pat buvo pristatyti 30 stendiniy moksliniy
praneSimy, kuriuos plenariniame posédyje apZvelgé hab. dr. G.TautvaiSiené, dr. A.Kupliauskiené,
prof. Z.Luksiené ir dr. A.Novelskaité. Konferencijos plenariniai posédziai buvo transliuojami
internete. Buvo organizuotas video rySys su Europos komisija. Jo metu L. Corugedo (Europos
Komisija) perskaité praneSima “Puikioms moterims puiki karjera” ir atsaké j konferencijos dalyviy
klausimus.

Konferencijos metu pristatyta paroda “AS - mokslinés knygos, vadovélio autore”, kurig
apzvelge doc. Zivilé Rutkiniené. Taip pat jvyko dokumentinio filmo apie Marie Curie (Prancizija,
2011 m.) premjera. Filma pristaté jos rezisierius Michel Vuillemert. Po filmo perziaros ivyko
diskusija, kurioje aktyviai dalyvavo konferencijos dalyvés ir filmo reZisierius. Buvo sukurta
konferencijos svetainé http://www.tfai.vu.lt/curie/, kurioje patalpinta informacija apie konferencija,
registracija ir galimybé pateikti praneSimy tezes, konferencijos vieta, dalyviy sarasas, iSsami
informacija apie pranes¢jus, konferencijos programa ir rémejy sarasas. Apie konferencija
2011-11-24 ryta LTV laidoje “Labas rytas” papasakojo “Basnet Forumas” prezidenté doc. Dalia
Satkovskiené.

6. Seminarai ir kvalifikacijos kélimas

2011 m. jvyko 24 (pernai tiek pat) Atomo teorijos skyriaus seminarai. Seminaruose
svarstyta: 2011 mety planai — 2, spaudai paruosti straipsniai — 9, tezés — 8, S. Masio doktorantiiros
studijy peratestacija, dalyvaujanCiy konkursuose pretendenty | etatines vietas praneSimai,
biudZetiniy temy ataskaitos - 2. Taip pat iSklausyti 4 apZvalginiai praneSimai:K. L. M. Lewis
,D1D2 cyt b559 reakcijos centro komplekso dvidimensiné spektroskopija. Eksperimentas ir
teorija“, V. Tamulio ,,Kvantinés sieties fotosintezé ir melodijos dirbtinése lastelése®, R. Karazijos
»,INaujos Rentgeno spektry tyrimo perspektyvos, naudojantis laisvyjy elektrony lazeriu ir
kosminémis observatorijomis®.

Seminarai buvo lankomi gerai. Nei vieno seminaro nepraleido A. Kupliauskiené, po vieng
seminarg praleido V. Tutlys, P. Bogdanovicius, S. Masys. Po du seminarus praleido R. Karazija, R.
Kisielius. Daugiausiai seminary praleido G. Gaigalas (14) ir S. Kucas (10), A.Momkauskaité (9),
J.Tamuliené (8), A.Tamulis (5) ir A.Kyniené (5).

1.R.Kisielius keélé kvalifikacija dalyvaudamas tarptautinése konferencijose SEMWO02011
"Kosmoso ekonomika daugiapoliariniame pasaulyje” ir "Mokslas, inovacijos ir lytiSkumas".
G.Gaigalas lanké mokslinius seminarus Vilniaus pedagoginio universiteto, Fizikos ir technologijos
fakultete, NIST‘e (JAV), Lundo universitete (Svedija), Jogailos universitete (Krokuva, Lenkija).
S.Masys islaike 2 doktorantiiros egzaminus. Abu jvertinti 10 (puikiai).
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7. Pedagogine veikla
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Skyriaus darbuotojai vadovavo doktorantams, buvo daktaro disertacijy gynimo taryby
nariais ir studenty kursiniy bei baigiamyjy darby vadovais.

V.Jonauskas vadovavo S.Masio, o J.Tamuliené — A.Sliogerio daktaro disertacijy ruosimui.
G.Gaigalas buvo doktoranty Pavel Rynkun ir Andriaus Alkausko mokslinis vadovas VPU.

R.Karazija buvo A.Pasiskeviciaus, A.Kupliauskiené — Z.EZerinskio daktaro disertacijos
gynimo tarybos nariais, o V.Jonauskas M. Macernio (VU) daktaro disertacijos oponentas.

A .Kupliauskiené vadovavo studenty G. Kereviciaus (VU FF), V.Jonauskas - E. Bucio
(LEU), A. Prancikeviciaus (VU FF) ir T. Semetulskio (VU FF), A.Tamulis — J.Cijausko (VU FF) ir
J.Serbentos (VU FF) bei M.Purlio (VU GMF) kursiniams darbams. A.Kyniené vadovavo J.Gorelov
(VPU), J.Tamuliené — A.Sliogerio (VPU), A.Tamulis M.Grigaravi¢iaus (VU FF) ir A.Pavilionio
(VU GMF) diplominiams darbams. P.Bogdanovicius dirbo su vienu studentu (yra bendra
publikacija),

P.Bogdanovicius skaité uZdaviniy sprendimo ir kvantinés mechanikos kursus FO
moksleiviams bei Lietuvos komandos TFO nariams.

8. Dalyvavimas leidybinéje veikloje

A.Karazija ir Z.Rudzikas parengé spaudai ICAMDATA 7 darbus, A.Kupliauskiené rtipinosi
ju spausdinimu. R.Karazija dalyvavo ,Lietuvos fizikos Zurnalo“ ir A.Tamulis - Zurnalo ,,Open
Journal of Inorganic Chemistry“ leidime kaip redkolegijos nariai. G. Gaigalas kartu su V. Lapeika
paruo$é mokymo priemone studentams ,,Atomo ir branduolio fizikos laboratoriniai darbai: mokymo
priemoné“ (Vilnius: Vilniaus pedagoginio universiteto leidykla, 2011. 99). A.Kyniené buvo 2
mokymo priemoniy moksleiviams bendraautoré: J.Gutauskaiteé, A.Kynieneé, 7.Kovalifiniene,
P.Lozda. Spektras. Fizikos uZduociy sasiuvinis 10 klasei I dalis; Fizikos vadovélis 10 klasei, II dalis
(Briedis, 2011). A.Momkauskaité i§ angly k. iSversté mokslo populiarinimo knyga vaikams: Lucy ir
Stephen Hawking. DZordZas — Visatos lobiy ieSkotojas, kurig iSspausdino leidykla ,Jotema“.
R.Kisielius referavo 2 straipsnius Astronomy&Astrophysics Zurnalui. P.Bogdanovicius recenzavo
viena straipsnius, pateikta uzZsienio Zurnalams.

9. Dalyvavimas mokslo organizavimo, ekspertinéje ir visuomeninéje veikloje.

Lyginant su 2010 m., Siais metais skyriaus darbuotojai maZiau aktyviai dalyvavo Sioje
veikloje

P.Bogdanovicius buvo VU TFAI tarybos narys, Fiziky draugijos Valdybos narys, kaip
visada, dirbo organizuodamas Lietuvos moksleiviy fizikos olimpiada bei Cempionata, vadovavo
Lietuvos komandai Tarptautinéje fizikos olimpiadoje, Lietuvos fizikos olimpiados ir ¢empionato
organizacinio komiteto narys, VU TFAI Priémimo-atestacijos komisijos pirmininkas, VU TFAI
Atlyginimy skyrimo komisijos narys.

R.Karazija buvo darbo grupés, rengusios mokslo populiarinimo Lietuvoje studija, narys,
MA Matematikos, fizikos ir chemijos skyriaus biuro narys,, Lithuanian 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 deéstytojy mainy programoje (su Malmeés
universitetu Svedijoje). Jis yra Studijy kokybés vertinimo centro (SKVC) eksperty, vertinanciy
fizikos krypties studijy programas aukstosiose mokyklose, grupés narys, Vilniaus pedagoginio
universiteto Senato narys, VPU valstybiniy egzaminy komisijos narys, VPU baigiamyjy magistriniy
ir bakalauro darby gynimo tarybos narys, skaité paskaitas VPU (102 val.).



V.Jonauskas buvo VU TFAI Tarybos sekretorius, instituto tarybos narys, skaité paskaitas
VPU (54 val.).

R.JurSénas buvo ATS seminaro sekretorius.

R Kisielius pagelbéjo skyriaus darbuotojams iSkilus kompiuteriy problemoms.

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

A.Kyniené buvo LFMA Vilniaus skyriaus valdybos pirmininké, Vilniaus miesto metodinés
tarybos naré.

A.Kupliauskiené buvo ATS vadéja, Europos Komisijos projekty vertinimo eksperté,
Asociacijos “BASNET forumas” valdybos pirminké, VU TFAI Skatinimo komisijos pirmininké,
paruosé ir jriSo ATS 2009 m. ir 2010 m. skyriaus darbuotojy publikacijas.

G.Merkelis buvo VU TFAI Skatinimo komisijos narys, instituto tarybos narys, VU TFAI su
VPU ir VU TFAI su VU doktoranttry jungtiniy komisijy narys.

A.Momkauskaité Atomo teorijos skyriaus svetainés instituto interneto svetainéje redaktoreé.

A.Tamulis Europos Komisijos ekspertas, vertinant FP7 FET Open (Future Emerging
Technologies) projektus Briuselyje .

J.Tamuliené buvo LMS valdybos naré, LFD izZdininké, VU TFAI profesinés sgjungos
pirmininkeé, skaité paskaitas VU MIF (172 val.).

10. Mokslo ziniasklaida

Mokslo populiarinimo veikla ne maziau svarbi uz moksline. Lietuvoje ne tiek daug vaiky
gabiy tiksliesiems mokslams, todél labai svarbu juos sudominti fizika ir paskatinti ja studijuoti.
Skyriaus darbuotojai atspausdino 5 mokslo populiarinimo straipsnius, perskaité 16 paskaity.
Labiausiai pasiZyméjo R.Karazija, kuris parasé 3 straipsnius ir perskaité 10 paskaity.

11. ISvykos j uZsienj ir uzsienio mokslininky vizitai

2011 m. skyriaus darbuotojai 24 kartus buvo iSvyke j uZsienj. Komandiruociy sarasas
pridedamas. Skyriuje lankési 7 sveciai iS uZsienio: prof. N.Badnel i§ DidZiosios Britanijos, prof.
G.Ferland i§ JAV, prof. T.Brage i§ Svedijos, prof. P.Jonnson i§ Svedijos, J.Grumer i§ Svedijos,
prof. J.Bieron i$ Lenkijos, M.Andersion i$ Kinijos.

12. Darbuotojy kvalifikacijos, pareigy ir skaiciaus pasikeitimai.

2011 m. gruodZio mén. 22 d. skyriuje dirbo 19 darbuotojy ir doktoranty (saraSas
pridedamas): 4 vyriausieji mokslo darbuotojai (iS juy 1 puse etato antraeilése pareigose), 9 vyresnieji
mokslo darbuotojai (iS ju 1 puse etato ir 1 ilgalaikése atostogose), 3 mokslo darbuotojai, 1
jaunesnysis mokslo darbuotojas puse etato, 1 inZinierius puse etato ir 1 doktorantas.

A.Kupliauskiené buvo isrinkta vyriausiojo mokslo darbuotojo, o R.JurSénas — mokslo
darbuotojo pareigoms, A.Tamulis perrinktas vyr.m.d. pareigoms. Skyriy paliko Z.Rudzikas (miré
2011-06-08), O.Rancova ir E.Gaidamauskas. R.KivilSiené peréjo dirbti puse etato vyresniojo
mokslo darbuotojo, o G.Kerevicius priimtas dirbti puse etato inZinieriaus pareigose.

13. Isigyti nauji jrenginiai, kompiuteriai ir kiti prietaisai.
2011 m. stambiy pirkiniy nebuvo pirkta. [sigyta 9 UPS stacionariems, 4 baterijos

neSiojamiems kompiuteriams, 2 kietieji diskai, 12 prailgintuvy su apsauga nuo jtampos Suoliy,
keletas kity smulkiy kompiuteriy detaliy.



14. Kiti paminétini darbai

R.Karazija padéjo daug pastangy ir sugaiSo laiko tvarkydamas Z.Rudziko archyva. Jis
paruo$é Z.Rudziko turétus dokumentus bei kita medZiagq ir perdavé Moksly Akademijos
bibliotekai. Jis taip pat parasé nekrologg. G.Gaigalas kartu su Z.Rudziku paruosé paraiSka Saukimo
ERC-2011-AdG projektui (finansavimo negavo). A.Tamulis pateiké LMT mokslininky grupiy
projekta, kuriame suformulavo kvantiniy kompiuteriy procesoriy pagaminimo iS molekuliniy
prietaisy moksline idéja. J.Tamuliené paruosé paraiSka mobilumo su Ukraina projektui
(finansavimo negavo). P.Bogdanovicius gavo LR Prezidentés du padékos rastus.

16. Problemos, pasiiilymai ir pageidavimai administracijai.

Vykdant tarptautinius projektus kyla sunkumy bendraujant su VU bubhalterija. PavyzdZiui,
VU buhalterija bandé traktuoti 7 Europos bendrosios programos projekta EURATOM/LEI kaip
Lietuvos energetikos instituto uZsakyminj darba, nors VU ir LEI yra Sio projekto vykdymo
partneriai. Iki mety galo dar néra aiSku, ar LEI pervestais pinigais galime naudotis ar ne.

V. Jonauskas pageidauja vyry tualete jrengti elektrinj ranky dZiovintuva, nes popieriaus
rankoms nusivalyti daZnai nebiina.

J.Tamuliené pageidauja nesiysti informacijos be nurodymy. Pvz. 2011-12-05 d. Tarybos
sekretoriaus laiSkas. VieSai skelbti Tarybos ir Administracijos nutarimus.

R.Kisielius ne pirmi metai pageidauja, kad 444 kambariui iSorinés durys biity iSimtos.

Reikéty apSvietimo 445a prieSkambaryje, nes dabar easntis SvieCia tiktai G.Merkelio
kambaryje.

16. Moksliné produkcija.

Skyriaus darbuotojams 2011 metai néra derlingi. Atspausdinta 14 straipsniy ISI saraSo
zurnaluose (pernai buvo 17) ir 3 straipsniai kituose leidiniuose., t.y. beveik po viena straipsnj
skyriaus mokslo darbuotojui. Jeigu skaiCiuosime uZimtais etatais, kuriy yra 14,5 be
R.Karpuskienés, bus po vieng ISI straopsnj. Atspausdinta 30 praneSimy konferencijose teziy.

Nuo 2008 m. 40% biudZetinio finansavimo perskirstoma tarp universitety ir instituty,
atsizvelgiant j moksline produkcija ir projektuose uzdirbtus pinigus. Vertinant moksline produkcija
tarp institucijy Lietuvos mastu, A kategorijos, t.y. ISI saraSo Zurnaluose straipsniy, kuriy IF
didesnis uz 20% nuo AIF, indélis ATV nuo 2010 m. apskaiCiuojamas pagal formule

VNI IF

AIV=|122 (1+2—

b

NA AIF

kur NI - uZsienio institucijy skaicius plius vienas, NA — bendraautoriy skai¢ius, IF — Impact
Factor, AIF — Agregate Impact Factor. Po to apskaiCiuojami taSkai AIV padauginant i 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 36 taskus. Praéjusiais metais buvo apie 110. Deja
net 7 skyriaus darbuotojais Siais metais straipsniy neturi.
Visy publikacijy sgraSai pridedami.



A. Kupliauskiené

Geguzés 10-13 d.

UZSIENIO KOMANDIRUOTES 2011 m.

Belgija

A. Kupliauskiené

Geguzés 15-20 d.

Belgija

A. Kupliauskiené

Liepos 27-rugpjiicio 2

DidZioji Britanija

R.Karazija Gruodzio 10-18 d. Indija
A.Momkauskaité GruodZzio 10-18 d. Indija
G.Gaigalas Vasario 26 - kovo 14 Lenkija
G.Gaigalas Geguzeés 31 — birZelio 28 JAV
G.Gaigalas Rugséjo 18 — spalio 1 Svedija
G.Gaigalas Spalio 31- lapkricio 28 Svedija

V.Jonauskas

Liepos 27-rugpjucio 2

Didzioji Britanija

P.Bogdanovicius

Liepos 9-19

Bankokas

R.Kisielius

Spalio 20-26

DidZioji Britanija

A.Tamulis Spalio 27-30 Graikija
J.Tamuliené Sausio 19-20 Lenkija
J.Tamuliené Sausio 26-28 DidZioji Britanija
J.Tamuliené BirZelio 6 — liepos 2 [talija

J. Tamuliené Lapkricio 9-10 Olandija
R.JurSénas Spalio 30 — lapkricio 3 JAV
S.Masys BirZelio 28 - liepos 2 Sveicarija
Z.Rudzikas Sausio 19-20 Belgija
Z.Rudzikas Vasario 1-4 Belgija
Z.Rudzikas Kovo 8-11 Belgija
Z.Rudzikas Kovo 22-26 Belgija
Z.Rudzikas Geguzés 16-20 Belgija



Atomo teorijos skyriaus darbuotojy 2011 m. gruodzio 22 d.

sgrasas
Eil. Nr. | Pavardeé, vardas Mokslinis laipsnis, pareigos
1 Bogdanovicius Pavlas | Prof. habil. dr., vyriaus. m. d.
2 Gaigalas Gediminas Prof. habil. dr., vyriaus. m. d. (0,5)
3 Karazija Romualdas Prof. habil. dr., vyriaus. m. d.
4 Kupliauskiené Alicija | dr., vyriaus. m. d.
5 Jonauskas Valdas dr., vyr. m . d.
6 Kisielius Romualdas dr., vyr. m . d.
7 Kucas Sigitas dr., vyr. m . d.
8 Karpuskiené Rasa dr., vyr. m . d. (ilgalaikése atostogose)
9 KivilSiené Rasa dr., vyr. m . d. (0,5)
10 Merkelis Gintaras dr., vyr.m . d.
11 Tamulis Arvydas dr., vyr. m . d.
12 Tamuliené Jelena dr., vyr. m . d.
13 Tutlys Vladas dr., vyr. m . d.
14 JurSénas Rytis dr., m. d.
15 Kyniené Ausra dr., m. d.
16 Momkauskaité Alina dr., m. d.
17 Sariinas Masys j. m. d. (0,5), doktorantas
18 Gintaras Kerevicius inZ. (0,5)
19 Adolfas Sliogeris doktorantas




ATS darbuotojy publikacijy indélis, apskaiciuotas pagal Svietimo ir mokslo ministerijos 2010
m. liepos mén. 10 d. taisykles. Skliausteliuose ISI straipsniai, kuriy Impact Factor maZesnis uz
20% Agregate Impact Factor, ir straipsniai ne ISI saraSo leidiniuose.

Pavarde Str. Skaicius: ISI | Indélis: IST (kity | TaSkai (AIV)
(kiti IST,kiti IST, kity
straipsniai) straipsniy)
A.Kupliauskiené 2(0,0) 1.33 (0, 0) 3.166
G.Gaigalas 4(1,0) 0.48 (0.5, 0) 2.079
R.Karazija 2(2,0) 0.67 (0.67, 0) 1.945
A.Tamulis 1(0,1) 1 (0, 0.5) 1.406
V.Jonauskas 1(1,0) 0.33(0.33,0) 1.101
S.Kucas 1(1,0) 0.33 (0.33,0) 1.101
A.Momkauskaite 1(0,0) 0.33 (0, 0) 0.844
A.Tamuliené 1(2,0) 0.25 (0.375, 0) 0.650
P.Bogdanovicius 1(0,0) 0.33 (0, 0) 0.568
R.JurSénas
R.Kisielius
R.KivilSiené
A .Kyniene
S.Masys
G.Merkelis
A.Sliogeris
V.Tutlys
AlV= M (1+2 i)
NA AIF

NI — uZsienio institucijy skaicius +1
NA — bendraautoriy skaicius

IF — Tmpact Factor

AIF — Agregate Impact Factor



