VU TFAI Atomo teorijos skyriaus

2012 m. Ataskaita

2012 m. gruodzio 20 d. skyriuje dirbo 19 darbuotojy: 3 vyriausieji, 9 vyresnieji, 3
mokslo, 3 jaunesnieji mokslo darbuotojai ir 1 inZinierius. Jie uzémé 11,75 i$ biudZeto finansuojamo
etato ir 6,25 i§ projekty 1éSy finansuojamo etato. Taip pat skyriuje buvo vienas afiliuotasis
vyriausiasis mokslo darbuotojas ir 3 doktorantai. Jie vykdé 11 projekty (3 biudZetines temas, 2
FP7, 3 Lietuvos institucijy remiamus ir 3 tarptautinius, kurie piningy institutui neatnes¢) ir uzdirbo
per 318 tukst. Lt (EURATOMY/LEI — 11719 EUR (40432 Lt) i$ Europos Komisijos ir 7952 Lt i
Lietuvos biudZeto per MITA; 2 ES Strukturiniy fondy dotacijos projektai — 269950 Lt) . Paskelbta
spaudoje 24 moksliniai straipsniai: 16 ISI saraSo Zurnaluose, 6 kituose Zurnaluose ir leidiniuose,
vienas preprintas ir 2 knyguy skyriai. Atspausdintos 33 praneSimy konferencijose tezés bei
perskaityti ar pristatyti 29 praneSimai konferencijose ir kituose renginiuose. Paskelbti 2 mokslo
populiarinimo straipsniai, perskaityta 12 mokslo populiarinimo paskaity visuomenei.

1.VU TFAI Tarybos patvirtintos biudZetinés temos.

1.1. “Plazmos spektru teorinis tyrimas naudojant smiigini radiacini modeli* (2008-2013 m.).
Vadovas: vyr. m. d. dr. V.Jonauskas, vykdytojai: vyr.m.d. dr. R.Kisielius, m.d. dr. A.Kynieng,
j-m.d. S. Masys. Priskiriamy publikacijy skaiCius: 1 straipsnis ISI saraSo Zurnaluose.

2012 m. atliktas W** jono energijos lygmenu, radiaciniy Suoliy tikimybiy bei suZzadinimy
elektronais sparty sutrikdyty banguy artinyje skaiiavimas Dirako-Foko-Sleiterio metodu. Gauti
teoriniai spektrai, atitinkantys vainikini artini, smiigini radiacini modeli bei radiacini kaskada.
Nustatyta, kad smiiginis radiacinis modelis turi biiti papildytas radiaciniy kaskady skaiciavimais,
norint iSry$kinti W** jono spektro linijas, stebimas eksperimentiniuose EBIT matavimuose. Biitina
atsizvelgti i radiacinio kaskado metu spinduliuojama spektra, nes plazmos jonai EBIT irenginyje
juda cikloidinémis orbitomis, tai ilékdami i elektrony pluoStelio sriti, tai iSlekdami. Vainikinis
modelis galioja pluoStelio srityje, jonams saveikaujant su elektronais. Radiacinis kaskadas prasideda
pasibaigus saveikai su elektronais, tai yra elektrony pluostelio iSoréje.

Vykdytas W'* jono spektro liniju, atitinkanciy Suolius 4f"*5s5p — 4f"*5s?, tyrimas naudojant
iSplésta saveikaujanciy konfigiiracijy bazg Dirako-Foko artinyje. Identifikuotos spektro linijos
stebétos eksperimentiniuose spektruose.

1.2. “Sunkiy ir supersunkiy cheminiy elementy spektriniu charakteristiky tyrimas” (2009 —
2014 m.). Vadovas vyriaus.m.d. prof. G.Gaigalas, vykdytojai: vyr.m.d. dr. V.Jonauskas, vyr.m.d. dr.
G.Merkelis, m.d. dr. A Kyniené, dokt. L.Radziaté. Priskiriamy publikacijy skai€ius: 7 straipsniai ISI
sgraso zurnaluose.

2012 m. iSnagrinétas W*"* spektras bei E1, E2 ir M1 Suoliai daugiakonfigiiraciniame
Dirako-Foko artinyje. Apskaiciuoti li¢io izoelektroninés sekos masés ir lauko izotopinio poslinkio
parametrai 2s-2p rezonansiniams dubletams daugiakonfigiiraciniame Dirako-Foko artinyje. Atliktas



volframo W% jono energijos lygmeny tyrimas Dirako-Foko bei Dirako-Foko-Sleiterio metodais
naudojant i8plésta saveikaujunciy konfigiiracijy baze.

1.3. ,,Sudétingy atomy ir ju dariniy spektriniy charakteristiky tyrimas* (2012-2016
m.), vadové vyriaus.m.d. dr. A.Kupliauskiené, vykdytojai: prof., habil. dr. P.Bogdanovicius,
afilivotasis vyriaus.m.d. prof., habil. dr., vyriaus.m.d. R.Karazija, vyr.m.d. dr. S.Kucas, vyr.m.d.
dr. R.Karpuskiené, vyr.m.d. dr. R.Kivil§iené, vyr.m.d dr. G. Merkelis, vyr.m.d. dr. A.Tamulis,
vyr.m.d. dr. J.Tamuliené¢, vyr.m.d dr. V. Tutlys, m.d. dr. R. Jur§énas, m.d. dr. A.Momkauskaite,
doktorantas A.Sliogeris. Priskiriamy publikacijy skaiGius: 5 straipsniai ISI sarago Zurnaluose.

2012 m. atlikti detalds kaskady po vakansijos susidarymo K sluoksnyje skaiciavimai
lengviems, astrofizikai svarbiems elementams Ne, Mg, Si, S ir Ar. Nustatytos suZadinty lygmeny
uZpildos pasibaigus Auger Suoliams ir jvairaus kartotinumo jony pasiskirstymas galinése
konfigiiracijose bei lygmenyse pasibaigus kaskadui. Sie rezultatai jgalina atsiZzvelgti i § procesa,
modeliuojant daugiakriviy jony susidaryma ir jy Rentgeno spinduliy emisija kosminiy Rentgeno
Saltiniy aplinkoje. Pirma karta iStirta kaskado priklausomybé nuo pradinés suzadintos busenos
daugiaelektroniy kvantiniy skaiciy jonams su iSoriniu atviru elektrony sluoksniu.

Atliktas sieros antrojo jono spektriniy charakteristiky teorinis tyrimas, skirtas bendram
darbui su JAV mokslininkais. Taip pat atliktas Fe** 2s-2p suZadinimo elektrony smugiais,
magnetiniy kvadrupoliniy M2 ir elektriniy oktupoliniy E3 Suoliy i§ 4p’4d™' + 4p®4d™'4f
konfigiiracijy | pagrindine 4p®4dY Kkonfigiiracija itakos radiacinéms gyvavimo trukméms
nagrinéjimas ilgose izoelektroninése sekose esant skirtingoms 4d-sluoksnio uZpildoms tyrimas.
Parodyta, kad tokiy ,,egzotiniy“ Suoliy iskaitymas gali daug karty sumazinti metastabiliy lygmenuy,
i$ kuriy néra E1 Suoliy i pagrinding konfigiiracija, bet egzistuoja E2 ir M1 Suoliai konfigiiracijos
viduje, gyvavimo trukmes. Apskaiciuoti lengvyjy atomy suzZadinimo elektronais skerspjiviai labai
geras dera su duomenimis 1§ NIST bazeés.

Panaudojant apskai¢iuotas su FAC programa Rb atomo 4p°nIn'l' LSJ biseny suZzadinimo
energijas, skerspjuvius ir autojonizacijos tikimybes bei transformuotus i§ jjJ 1 LSJ rysi skleidimo
koeficientus atlikta teoriné lygmeny klasifikacija LSJ rySyje ir iSlekusiy Auger elektrony
eksperimentinio spektro identifikacija.

Surastos antros eilés banginés funkcijos operatoriaus iSraiSkos trikdZiy teorijos artinyje.
Operatoriaus nariy generavimas atliktas sukurtu simbolinio programavimo paketu NCoperators.
Sios israiskos reikalingos norint apradyti $uolio operatoriy aukstesnés eilés artiniu. Taip pat buvo
tirta kvantiné trijy kiny sistema neviendaleliame artinyje, t.y., sprendZiant antros eilés
diferencialing lygti tiesiogiai, nesinaudojant iprastomis teorin¢je atomo spektroskopijoje
atominémis orbitalémis. Parodyta, kad sistema, kurioje saveika apraSoma FEuklidinés grupés
veikimo atZzvilgiu invariantiSku potencialu, nusakantis diferencialinis operatorius devynmatéje
Euklidinéje erdvéje gali buti suredukuotas i Schrodingerio lygti, uzduota ant realiy skaiciy pusasés
(radijiné lygtis) su r*' tipo potencialu, kur k=0,1,... Gautos trijy kiny sistema aprasancio
Hamiltoniano tikrinés vertés. Pastarosios vienareikSmiskai nusakomos SO(3) grupés
neredukuotinais jvaizdZiais bei jau minétu skai¢iumi k. Tiriant tokios sistemos spektrines
charakteristikas, buvo siekiama sukurti efektyvy matematinj aparata Suolio tikimybiy tyrimui.

Kvantiniais mechaniniais tankio funkcionalo metodais buvo sumodeliuotas sudétingy
molekuliniy sistemy (iki 650 atomy) savaiminis susidarymas, modeliuojant gyvybés atsiradima.
Kvantinés sieties molekuliniai loginiai vartai sumodeliuoti atskirose dirbtinése lastelése.
Naudojantis neutraliy radikaly molekulémis, sumodeliuotos saugios dirbtinés gyvybeés formos,
kuriose fotosintezé vyksta tiktai esant vienos krypties iSoriniame magnetiniame lauke.Naudojantis
tankio funkcionalo metodais, buvo atrasta kvantiné sietis modelinése bioorganinése sistemose,
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sudarytose 1§ dviejy minimaliy lasteliy. Sumodeliuoti kvantinés sieties molekuliniai loginiai
prietaisai, kurie kontroliuoja fotosintez¢ dirbtinése lastelése.

Teorinio modeliavimo budu rastas stabilios struktiiros nanodeimantas, kuris iki Siol nebuvo
paminétas literatiiroje. Parodyta, kad skiriasi L-, DL- ir D alanino fragmentacija bei pasitlytos
naujas fragmenty susidarymo reakcijas.

2. Finansuojami tarptautiniai projektai.

2.1. FP7 EURATOM projektas ITER tyrimams pagal Europos Komisijos asociacijy kontrakta tarp
EUROATOM ir LEI (Nr. FUO7-CT-2007-00063) ir sutartj tarp LEI ir VU TFAI, vadové vyr.m.d.
Alicija Kupliauskiené, vykdytojai: vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius, vyriaus.m.d. R.Karazija,
vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. S.Kucas, vyr.m.d. R Kisielius, vyr.m.d. R.KarpuSkien¢, m.d.
A Kyniené, j.m.d. S.Masys.

2012 m. vykdant projekta atlikti didelés apimties W* jono 30 Zemiausiy energijos
lygmeny skai¢iavimai naudojant daugiakonfigiiracini Dirako-Foko metoda. Nustatyta, kad tokios
sistemos nagrinéjimui yra labai svarbu i skai¢iavimus jtraukti n=4 ir n=5 kompleksus. Darbe gauti
rezultatai buvo nagrinéjami tiek LSJ, tiek jj rySiuose. Siuo atveju lygmeny indentifikavimui yra
tinkamesnis jj rySys. Atlikti skai¢iavimai ir ADNDT atiduoti du straipsniai su W*** ir W** spektrais.
Apskaiciuoti dvielektroninés rekombinacijos spartos koeficientai Fe® jonams. Tirti Cs atomo ir
neigiamo jono spektrai ir suirimo tikimybeés.

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 (2012 m., 9000
EUR). Vadovas vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius, vyriaus.m.d. G.Gaigalas, vyr.m.d. R.Kisielius.

Vykdant projekta atliktas Hf I, Hf IT, Hf I, Hf IV, Ta II, Ta III, Ta IV, Ta V, W III, WIV,
W V, W VI, Re IV, Re V, Re VI ir Re VII suzadinimo elektrony smiigiais i§ pagrindinés
konfigtiracijos grupés (5d" + 5d"'6s + 5d"?6s, N nuo 1 iki 4) lygmeny i tos pacios konfigiracijy
grupés lygmenis ir | lygmenis i$ konfigairacijy grupés (5d"" 6p+ 5d"26s 6p+ 5d">6s*6p, N nuo 1 iki
4) teorinis tyrimas. Atsizvelgiant i tai, kad klasteriy darbas néra visai stabilus, skai¢iavimai buvo
labai sunkds. Isisavinta N. Badnell programa skerspjuviams vidurkinti pagal elektrony energiju
pasiskirstyma. Atliktas W III suzadinimo | 5d°5f konfigtracija skerspjuviy skai¢iavimas.

3. Lietuvos mokslo tarybos finansuojami projektai.

3.1. Atominiy duomeny bazés astrofizikinei, technologinei ir laboratorinei plazmai modeliuoti
sukiirimas ir pildymas (ES struktiiriniy fondy dotacijos projektas VP1-3.1-SMM-07-K-02-013,
2012.09.27-2015.09.26). Vadovas P.Bogdanovicius. Vykdytojai: A.Kupliauskiené, R.Kisielius,
G.Merkelis, R.Karpuskiene, S.Mikolaitis, G.Valiauga.

Dirako-Foko-Sleiterio artinyje apskai¢iuotos Rb atomo 4p’(j)nl(j)n'l'(j")J lygmeny suZadinimo
energijos, suZadinimo elektronais skerspjiiviai ir autojonizacijos tikimybés. Suskaiéiuota
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autojonizaciniy Suoliy tikimybés jonams, turintiems vakansijas vidiniuose 2s ir 2p sluoksniuose. IStirtos
sistemos, kai iSorinis elektronas yra n=3 sluoksnyje, jonai nuo aliuminio (Al) sekos iki cinko (Zn)
izoelektroninés sekos. Gauti duomenys kartu su anksciau suskaiciuotais ty paciy sistemy radiaciniy Suoliy
parametrais ruoSiami talpinimui kuriamoje ADAMANT duomeny bazéje.

3.2. Voframo jonuy plazmos spektry modeliavimas (ES struktiriniy fondy dotacijos projektas
VP1-3.1-SMM-07-K-02-015, 2012.09.27-2015.09.26). Vadovas: V.Jonauskas. Vykdytojai:
G.Gaigalas, R.Kisielius, S.Kucas, G. Merkelis, A. Kyniené, S. Masys, P. Rynkun, A. Alkauskas.

2012 m. vykdant $j projekta buvo atliktas W** jono energijos lygmeny ir radiaciniy Suoliy
tikimybiy tyrimas Dirako-Foko metodu naudojant iSplésta saveikaujanciy konfigiiracijy baze.
Atliekami W** jony suzadinimo per autojonizacines biisenas skai¢iavimai.

3.3. Studenty moksliné praktika.

Lietuvos Mokslo taryba skyré léSas Siy studenty mokslinéms praktikoms ir darbams
finansuoti: VU studentas J.Serbenta (2012.02.24 - 2012.06.24 ir 2012.07.01 - 2012.08.31, vadovas
A.Tamulis), VU studentas A.Pavilionis (2012.02.24 - 2012.06.24, vadovas A.Tamulis), VU
studentas A.PrancikeviCius (2012.07.01 - 2012.08.31, vadovas V.Jonauskas), VU studentas
D.Stonys (2012.10.01-2013.01.27, vadovas P.Bogdanovicius), (2012.10.01-2013.01.27, VU
studenté L.Baliulyte (2012.10.01-2013.01.27, vadové J. Tamuliené).

4. Kiti tarptautiniai projektai.

4.1. Dalyvavimas ERASMUS déstytojy mainy programoje.

Pagal Sig programa G.Gaigalas dalyvavo:

1. 2006/2011 mety Erasmus déstytojy mainy programoje su Malmés universitetu (Malmé,
Svedija).

2. 2012/2013 mety Erasmus déstytoju mainy programoje su Jogailos vardo universitetu
(Krokuva, Lenkija).

3. 2012/2013 mety Erasmus déstytoju mainy programoje su ULB universitetu (Briuselis,
Belgija).

4.2. VISBI programos projektas ,Atominiy struktiry skai¢iavimai ir jy taikymas
astronomijoje ir plazmos fizikoje (Computational atomic structure with applications to
astronomy and plasma physics)“.

Projekte dalyvavo G.Gaigalas. Pagrindiniai rezultatai: ParuoSta publikavimui nauja
Grasp2K programy paketo versija.

4.3. NSF (JAV) projektas ,,Sunkiyjy elementy spektriné diagnostika esant stipriam raudonajam
poslinkiui*“ (2012-2015) atsakingi vykdytoejai R.Kisielius ir P.Bogdanovicius.

Buvo skaic¢iuojami radiaciniai Suoliai i vidiniy n=2 sluoksniy jonams nuo Z=13 iki Z=30. Gauti
rezultatai pritaikyti programai Cloudy.



5. Moksliniai renginiai

R.Karazijos pastangomis rugséjo 13 d. surengti eiliniai prof. A.Jucio skaitymai.
G.Gaigalas organizavo tarptautini seminara atomo teorijos klausimais (nuo 2012-05-21 iki
2012-05-25) VISBI projekto dalyviams.

6. Seminarai ir kvalifikacijos kélimas

2012 m. jvyko 27 (pernai 24) Atomo teorijos skyriaus seminarai. Mety pradZioje buvo
svarstyti biudZetiniy temy ir asmeniniai darbuotojy planai 2012 metams. Per metus seminaruose
buvo apsvarstyti 7 spaudai paruoSti straipsniai, keleto praneSimy konferencijose tezés, 14
komandiruociy ataskaitos. Viename seminare A.Tamulis padaré praneSimq ,,Kvantiné sietis“. Du
seminarai buvo skirti konkursuose dalyvaujanciy ir atestuojamy darbuotojy praneSimams. Dar 2
seminaruose iSklausytos doktoranty ataskaitos atestacijai ir L.RadZiiités doktorantiros studijy
planas. Konkursa laiméjusiy ES struktiiriniy fondy dotacijos projekty vadovai papasakojo apie
planuojamus darbus. Mety gale 3 seminarai buvo skirti biudZetiniy temy ataskaitoms.

Seminarai buvo lankomi gana gerai. Visuose seminaruose dalyvavo A.Kupliauskiené,
V.Tutlys ir R.KarpuSkiené. Daugiausiai seminary praleido S.Kucas — 14, J.Tamuliené — 13,
V.Jonauskas — 12, R.KivilSiené — 8, G.Gaigalas — 7.

S.Masys puikiai i$laiké doktorantiiros studijy egzaming ,Kietyjy kiiny fizika®, o L.Radziiité
— ,,Analiziniy skaiiavimy metodai naudojant kompiuterinés algebros sistemas“ egzamina.

Kvalifikacijos kélimo kursuose *Trumpalaikiy mokymy programa, skirta ly¢iy lygybei
moksle skatinti” (2012 04 26) dalyvavo A.Kupliauskiené ir J.Tamuliené. Jos gavo sertifikatus. J.
Tamuliené tobulinosi seminare “Verslo pradzios modeliavimas-small business”, kvalifikacijos
keélimo kursuose “Paraiky rengimas”, seminare “Ziniy ir Zinojimo valdymas”. S.Masys mokési
tarptautinéje vasaros mokykloje ,,Ab initio Modelling in Solid State Chemistry“, kuri vyko rugséjo
17 — 21 d. Londone, Jungtinéje Karalystéje. R.Kisielius dalyvavo tarptautinéje konferencijoje
SEMWO2012 "Kosmoso ekonomika daugiapoliariniame pasaulyje". R.KivilSiené baigé 96 wval.
Kvalifikacijos kélimo kursus mokslo populiarinimo srityje ir gavo sertifikata.

1

7. Pedagoginé veikla

Skyriaus darbuotojai vadovavo doktorantams, buvo doktoranty egzaminy komisijy nariais ir
studenty kursiniy bei baigiamyjy darby vadovais.

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

G.Gaigalas buvo dviejy (D.Kaskelytés ir V.Juknos) VU FF ir vienos (S.Verdebout) ULB
Belgijoje daktaro disertacijy gynimo taryby nariu, LEU valstybiniy egzaminy komisijos bei
magistry ir bakalaury darby gynimo tarybos nariu, skaité 2 kursus po 4 kreditus LEU.

V.Jonauskas vadovavo VU FF studenty E.Bucio, T.Semetulskio ir A.Prancikevitiaus
bakalauro baigiamiesiems darbams. Jis skaité ,, Kvantinés mechanikos® paskaitas ir vedé pratybas
LEU.

A.Tamulis vadovavo A.Pavilionio (VU GMF), M.Purlio (VU GMF), J.Serbentos (VU FF),
K.PlauSinai¢io (VU FF) ir L.BerteSkos (VU FF) kursiniams darbames.

A.Kupliauskiené vadovavo G. Kereviciaus (VU FF), J. Tamuliené - L.Baliulytés bakalauro
ir kursiniams darbams.



P.Bogdanovicius skaité paskaitas kandidatams j Lietuvos tarptautinés fizikos olimpiados
komanda ir jos nariams, mokyklos ,,Fizikos olimpas“ moksleivams bei visus mokslo metus dirbo
su keliais gabiais moksleiviais.

G.Merkelis buvo doktorantiiros egzaminy komisijoje.

8. Dalyvavimas leidybineéje veikloje

R.Karazija dalyvavo ,Lietuvos fizikos Zurnalo“ leidime kaip redkolegijos narys. G.
Gaigalas kartu su V.Jonausku paruo$é mokymo priemone studentams ,,Atomo ir branduolio fizikos
uZdavinynas: mokymo priemoné“ (Vilnius: Vilniaus pedagoginio universiteto leidykla, 2012, 86
p.). A.Kyniené buvo 3 mokymo priemoniy moksleiviams bendraautoré: J.Gutauskaitée, A.Kyniené ir
kt.. ,Spektras-10“, vadovélis, II dalis (2012); ,,Spektras-10“, uZduociy sasiuviniai, I-II dalis (2012);
0O.Gaubiené, O.Kavaliauskas, A.Kyniené, , Fizikos diferencijuotos uzduotys 9 klasei (Briedis, 2012,
80 p.).

9. Dalyvavimas mokslo organizavimo, ekspertinéje ir visuomeninéje veikloje.

Lyginant su 2011 m., Siais metais maZiau skyriaus darbuotojai 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 Visuotinés lietuviy enciklopedijos recenzentas (recenzuoti 29 str.), LEU
Fiziniy ir technologijos moksly srities konkursy ir atestacijos komisijos narys, MA Matematikos,
fizikos ir chemijos skyriaus biuro narys, LMA jaunyjy mokslininky stipendijai gauti paraiSky
vertinimo komisijos narys, Instituto tarybos narys.

G.Gaigalas yra Studijy kokybés vertinimo centro (SKVC) eksperty, vertinanciy fizikos
krypties studijy programas aukStosiose mokyklose, grupés narys, Vilniaus pedagoginio universiteto
Senato narys, LEU valstybiniy egzaminy komisijos narys, VPU baigiamyjy magistriniy ir bakalauro
darby gynimo tarybos narys, instituto 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.

A.Kyniené buvo Lietuvos fizikos mokytojy asociacijos Vilniaus skyriaus valdybos
pirmininkeé.

R Kisielius pagelbéjo skyriaus darbuotojams iSkilus kompiuteriy problemoms, buvo autoriniy
darby priémimo komisijos narys.

A .Kupliauskiené buvo ATS vedéja, Europos Komisijos IRSES projekty vertinimo eksperte,
Asociacijos “BASNET forumas” valdybos pirminké, VU TFAI Skatinimo komisijos pirmininké,
paruoseé ir jriSo ATS 2011 m. skyriaus darbuotojy publikacijas, instituto tarybos nare, VU TFAI
interneto svetainés redakcinés komisijos pirmininke.

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

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

A.Tamulis dirbo Europos Komisijos eksperto darbg, numatant tolimesnes gaires fondui:

Future and Emerging Technologies<http://cordis.europa.eu/fp7/ict/programme/fet_en.html>.


http://cordis.europa.eu/fp7/ict/programme/fet_en.html

J.Tamuliené buvo LMS valdybos naré, LFD iZdininké, VU TFAI profesinés sajungos
pirmininké, 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 2 mokslo populiarinimo straipsnius, perskaité 13 paskaity. Tai
daug mazZiau negu praéjusiais metais. Labiausiai pasiZyméjo R.Karazija, kuris para$é 1 straipsnj ir
perskaité 10 paskaity bei karta kalbéjo per ,,Ziniy radija“.

11. ISvykos i uZsienj ir uzsienio mokslininky vizitai

2012 m. skyriaus darbuotojai 17 karty buvo iSvyke j uZsienj. Komandiruociy sarasas
pridedamas. G.Gaigalas buvo iSvykes 6 kartus, P.Bogdanovicius ir J.Tamuliené — po 3. Skyriuje
lankési 6 sveciai i$ uzsienio: prof. Gary J. Ferland i§ JAV (Kentucky universitetas), prof. P.Jonsson
i§ Svedijos (malmés universitetas), prof. M.Godefroid i§ Belgijos (ULB universitetas), prof.
J.Bieron iS Lenkijos (Jogailos universitetas), C.Naze iS Belgijos (ULB universitetas) ir S.Verdebout
iS Belgijos (ULB universitetas).

12. Darbuotojy kvalifikacijos, pareigy ir skaiciaus pasikeitimai.

2012 m. gruodZio mén. 20 d. skyriuje dirbo 20 darbuotojy (saraSas pridedamas): 3
vyriausieji mokslo darbuotojai (iS ju 2 po 0,25 etato), vienas afiliuotasis vyriausiasis mokslo
darbuotojas, 8 vyresnieji mokslo darbuotojai (iS juy vienas 0,25 etato ir vienas puse etato), 3 mokslo
darbuotojai (iS ju du po 0,5 etato), 3 jaunesnieji mokslo darbuotojai ( 0,5 ir 2 po 0,25 etato), 1
inZinierius puse etato. Skyriuje yra 3 doktorantai.

P.Bogdanoviciui kadencija buvo pratesta trejiems metams, G.Gaigalas iSrinktas vyriausiojo
mokslo darbuotojo pareigoms, o R.Karpuskiené, G.Merkelis ir R.Kisielius perrinkti vyr.m.d.
pareigoms. Skyriy paliko V.Tutlys, nes iSéjo j pensija. I darba buvo priimti jaunesnieji mokslo
darbuotojai P.Rynkun ir A.Alkauskas, mokant jiems atlyginimg iS projektiniy lésy.
P.Bogdanovicius, G.Gaigalas, V.Jonauskas, R.KarpuSkiené, A.Kyniené, R.Kisielius, S.Kucas,
A.Kupliauskiené, S.Masys ir G.Merkelis dalimi etato pradéjo dirbti ES struktiriniy fondy dotacijos
projektuose.

13. Isigyti nauji jrenginiai, kompiuteriai ir kiti prietaisai.

2012 m. A.Tamulis i§ LMT studenty moksliniams tyrimams skirty lésy jsigijo
stacionary ir neSiojama kompiuterius, du nepertraukiamo maitinimo Saltinius, monitoriy ir
maitinimo bloka serveriui. 449 kambario darbuotojams nupirkti 2 komplektai daZy spalvotam
spausdintuvui uz 1200 Lt biudZetiniy 1éSy. P.Bogdanovicius nusipirko daZy kasetes jo kambaryje
esanciam spalvotam spausdintuvui uZ savo asmeninius pinigus.



14. Kiti paminétini darbai

Kvantinés chemijos paketu CRYSTALO9 atlikti perovskitinio SrRuO; kristalo jvairiy faziy
geometrijos optimizavimo bei elastiniy savybiy jvertinimo uZdaviniai tam taikant tiek jprastinius,
tiek modifikuotus tankio funkcionalo artinius. Gauti rezultatai praplecia Zinias apie SrRuOs;
elastines savybes, be to, leidZia paZvelgti i tankio funkcionalo artiniy modifikavimo niuansus.

G.Gaigalas paruosé ,Dotacija mokslui“ projekto paraiSka. ParaiSkos numeris
VP1-3.1-SMM-07-K-02-002.

P.Bogdanovicius gavo LR prezidentés padékos rasta uz vadovavima Lietuvos komandai
Tarptautinéje fizikos olimpiadoje.

A.Kyniené parengé informacija apie Z.Rudzika VU TFAI internetinei svetainei.

Kaip ir kiekvienais metais J. Tamuliené papuosé instituto patalpas Kalédoms ir Naujiesiems
Metams.

Siais metais skyriaus darbuotojy uzimamos patalpos padidéjo vienu kambariu. G.Gaigalui
buvo duoti du atskiri kambariai, kuriuose dirba jis pats, doktoranté ir 2 projekte jdarbinti jaunesnieji
mokslo darbuotojai.

16. Problemos, pasitilymai ir pageidavimai administracijai.

Dalies skyriaus darbuotojy perkraustymas j trecig auksta sukelia naudojimosi spausdintuvu
problemy. Iki Siol spausdinimui buvo naudojimas 445a kambaryje esantis tinklinis spausdintuvas,
kas labai taupé instituto pinigus. Dabar G.Gaigalas ir jo darbuotojai turi vaikScioti i ketvirta auksta.
R.Kisielius spausdina nuosavu iS namy atsineStu spausdintuvu. Reikéty instituto administracijai
rasti bidy optimizuoti spausdinima treCiame aukSte, nes kai kuriy darbuotojy noras turéti
spausdintuva savo kambaryje téra nusikalstamas instituto pinigy Svaistymas. Ta pati problema su
kopijuokliu bei skeneriu. ATS duotas kopijuoklis labai prastos kokybeés, o skenerio neturime visai.

Seminarams skirtas 433 kamb. galéty biiti geriau sutvarkytas, kad visi dalyviai galéty sédéti
veidu | sieng, ant kurios projektuojamas vaizdas. Tam trukdo didelis stalas. 432 sale galime
naudotis labai retai.

Blogas VU bubhalterijos darbas, su kuriuo tenka susidurti vadovaujant projektams.
NepraneSa arba visai nepastebi, kai ateina projekto pinigai. Tenka praSyti partneriy, kad iS anksto
informuoty apie pervedamus pinigus. Labai véluoja pajamy ir iSlaidy jvedimas | VU finansy
svetaine, kurioje projekto vadovas pasitikrina projekto finansus.

Yra problemy su pirkiniais. NeaiSku, kodél laimi VU skelbiamus konkursus kompiuterinei
technikai pirkti tiekéjai, kuriy kainos apie 20-30 % didesnés uz daugelio Vilniaus kompiuterinés
technikos parduotuviy kainas. PavyzdZiui, su ,Novakopa“ 2012.12.12 sudarytoje sutartyje
spausdintuvams pirkti néra nei vieno nespalvoto tinklinio lazerinio spausdintuvo. Kity kainos
fantastiSkai didelés, todél jy pirkimas biity nusikalstamas Lietuvos mokesCiy mokétoju pinigy
Svaistymas. Susidaro jspiidis, kad atsakingi uz vieSuosius pirkimus VU asmenys patys nesupranta,
ko reikia, ir prieS pateikdami paraiSka nesikonsultuoja su biisimais vartotojais.

16. Moksliné produkcija.

Skyriaus darbuotojams 2012 metai néra derlingi. Atspausdinta 16 straipsniy ISI saraSo
zurnaluose (pernai buvo 14) ir 6 straipsniai kituose leidiniuose., t.y. beveik po viena straipsnj
skyriaus mokslo darbuotojui. Jeigu skai¢iuosime uZimtais biudZeto etatais bus daugiau nei po vieng
ISI straipsnj. Atspausdinta 33 praneSimy konferencijose tezés.



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
M)(m IF

AlV=
NA AIF

b

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 IST 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 24,12 taSko. 2011 metais buvo apie 12,86. Deja,
net 8 skyriaus darbuotojai Siais metais ISI straipsniy neturi.
Visy publikacijy sarasai pridedami.

UZSIENIO KOMANDIRUOTES 2012 m.

A. Kupliauskiené vasario 20-23 Belgija
G.Gaigalas Vasario 6-13 Belgija
G.Gaigalas Kovo 30 — balandZio 5 Lenkija
G.Gaigalas BirZelio 11-15 Svedija
G.Gaigalas Regséjo 30 — spalio 7 JAV

G.Gaigalas Spalio 15-19 Belgija
G.Gaigalas GruodZio 9-15 Lenkija

S.Masys BirZelio 10-4 Cekija

S.Masys Rugséjo 17-21 DidZioji Britanija

V.Jonauskas

Rugséjo 30 — spalio 4

JAV

R.JurSénas

Lapkricio 12 — gruodZzio 2

JAV

P.Bogdanovicius

Balandzio 25-28

DidZioji Britanija

P.Bogdanovicius Liepos 14-24 Estija
P.Bogdanovicius Rugséjo 29 — spalio 6 JAV
J.Tamuliené GeguZzés 6-8 Latvija
J.Tamuliené Liepos 1 — rugpjiicio 6 Olandija
J.Tamuliené Spalio 5-9 Ispanija



Atomo teorijos skyriaus darbuotojy 2012 m. gruodzio 20 d.

sgrasas

Eil. Nr. | Pareigos, pavardé, vardas

1 Vyriaus.m.d. Bogdanovicius Pavelas 1,5 etato nuo 09.27

2 Vyriaus.m.d. Gaigalas Gediminas 0,75 etato nuo 09.27

3 Vyriaus.m.d. Karazija Romualdas Nuo 06.01 asocijuotas

4 Vyriaus.m.d. Kupliauskiené Alicija 1,25 etato nuo 09.27

5 Vyr.m.d. Jonauskas Valdas 1,5 ettao nuo 09.27

6 Vyr.m.d. Kisielius Romualdas 1,5 etato nuo 09.27

7 Vyr.m.d. Kucas Sigitas 1,25 etato nuo 09.27

8 Vyr.m.d. Merkelis Gintaras 1,5 etato nuo 09.27

9 Vyr.m.d. Tutlys Vladas nuo 06-01 nedirba

10 Vyr.m.d. Karpuskiené Rasa 1,5 etato nuo 09.27

11 Vyr.m.d. KivilSiené Rasa 0,5 etato

12 Vyr.m.d. Tamulis Arvydas 1,0 etato

13 Vyr.m.d. Tamuliené Jelena 1,0 etato

14 m.d. JurSénas Rytis nuo 03.05 0,5 etato

15 m.d. Kyniené Ausra 1,25 etato nuo 09.27

16 m.d. Momkauskaité Alina 1,0 etato

17 j.m.d. Sariinas Masys 1,0 etato nuo 09.27

18 InZ. Gintaras Kerevicius 0,5 etato

19 Adolfas Sliogeris Doktorantas, nuo 10.01
akademinése atostogose

20 j.m.d. Pavelas Rynkun 0,25 j.m.d. nuo 09.27

21 j.m.d. Andrius Alkauskas 0,25 j.m.d. nuo 09.27

22 Laima Radziuté doktoranté

23 S.Mikolaitis 0,5 etato

24 G.Valiauga 0,5 etato




ATS darbuotojy publikacijy 2012 m. indélis, apskaiciuotas pagal Svietimo ir mokslo
ministerijos 2010 m. liepos mén. 10 d. taisykles. Skliausteliuose ISI straipsniai, kuriy Impact
Factor maZesnis uzZ 20% Agregate Impact Factor, ir straipsniai ne ISI saraSo leidiniuose.

Pavarde Str. Skaicius: ISI (kiti ISI, Taskai (AIV)
kiti straipsniai)

G.Gaigalas 8(0,1) 8,659

A.Tamuliené 3(0,4) 2.797

S.Kucas 2(0,0) 2.455

P.Bogdanovicius 1(0,0) 1.768

R.Kisielius 1 (0, 0) 1.768

A.Kupliauskiené 1(0,1) 1.320

R.Karazija 1(1,0) 1.276

A.Momkauskaité 1(0, 0) 1.276

V.Jonauskas 1(0,1) 1.179

A.Tamulis 2(0,0) 0.902

A.Sliogeris 0(0,2)

R.JurSénas 0(0,1)

R.Karpuskiené

R.KivilSiené 0(0,1)

A.Kynieneé

S.Masys 0(0,1)

G.Merkelis 0(0,1)

G.Kerevicius

ATV- (M
NA

1+2—
AIF

IF)

NI — uZsienio institucijy skaicius +1
NA — bendraautoriy skaicius

IF — Tmpact Factor

AIF — Agregate Impact Factor



