VU TFAI Atomo teorijos skyriaus

2013 m. ataskaita

2013 m. gruodZio 19 d. skyriuje dirbo 18 darbuotojy: 3 vyriausieji, 6 vyresnieji, 3
mokslo, 4 jaunesnieji mokslo darbuotojai (i$ juy 1 idarbintas projektuose) ir 2 technikai. Jie uzéme
13,5 i$ biudZeto finansuojamo etato ir 6,25 iS projekty 1éSy finansuojamo etato. Taip pat skyriuje
buvo vienas afiliuotasis vyriausiasis mokslo darbuotojas ir 1 doktoranté. Jie vykde 14 projekty (3
biudZetines temas, 1 FP7, 4 Lietuvos institucijy remiamus ir 6 tarptautinius, kurie pinigy institutui
neatnes¢) ir uzdirbo per 1230730 tukst. Lt (EURATOMY/LEI — 14127 EUR (48778 Lt) iS Europos
Komisijos ir 7754 Lt 1S Lietuvos biudZeto per MITA; 2 ES Struktiriniy fondy dotacijos projektai —
1174201 Lt) . Paskelbta spaudoje 32 moksliniai straipsniai: 24 ISI saraSo Zurnaluose, 5 ISI saraSo
leidiniuose ir 3 kituose leidiniuose, 2 knygy skyriai ir vadovélis moksleiviams. Atspausdintos 45
praneSimy konferencijose tezés bei perskaityti ar pristatyti 55 praneSimai konferencijose ir kituose
renginiuose. Paskelbti 4 mokslo populiarinimo straipsniai ir vienos knygos vertimas. Perskaityta 14
mokslo populiarinimo paskaity visuomenei. S. Masys sékmingai baigé doktorantira.

1.VU TFAI Tarybos patvirtintos biudZetinés temos.

1.1. “Plazmos spektry 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. Kyniené,
j.m.d. S. Masys. Priskiriamy publikacijy skai¢ius: 3 straipsniai ISI sarao Zurnaluose.

2013 m. suskaiiuoti energijos lygmenys ir suzadinimy elektronais stiprumai naudojant tris
skirtingus reliatyvistinius R-matricos metodus: Dirako-Foko, kvazireliatyvistini bei reliatyvistiniy
integraly analogus kvazireliatyvistinéje R-matricos programoje. Skai¢iavimai atlikti W** jono n = 4
lygmenims. Dirako-Foko R-matricos metodu gautos vertés buvo priimtos kaip atskaitos taskas
palyginimui su Kkitais nagrinétais metodais. Parodyta, kad naudojant reliatyvistiniy integraly
analogus kvazireliatyvistinéje R-matricos programoje galima atsiZvelgti i tiesioginius ir
netiesioginius reliatyvistinius efektus, kurie automatiskai yra jtraukiami Dirako-Foko artinio atveju.

Kvantinés chemijos paketu CRYSTALO9 modeliuotas SrO, Ru ir O, vakansijy
suformavimas SrRuO; kristalinéje struktiiroje tankio funkcionalo teorijos artinio rémuose. Gauti
rezultatai gerai dera su eksperimentiniais tyrimais ir leidZia pateikti jZvalgy apie elektrony
koreliacijos stiprio padidéjima Siame perovskitiniame kristale.

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. Kynien¢, dokt. L. Radzitté. Priskiriamy publikacijy skaicius: 7 straipsniai ISI
sgraso zurnaluose.

2013 m. tyrimai parodé, kad néra biitina ortonormuoti visa orbitaliy baze¢ i§ karto, o
suskaldZius i keleta maZesniy skai¢iavimy juos galima leisti lygiagreciai. Kiekviename skaiiavime
nustatoma daliné koreliaciné funkcija (PCF), kuri iskaito specifinius koreliacinius efektus. Si
funkcija sukuriama i§ ypa¢ lokalizuoty orbitaliy rinkinio ir pridedama prie nulinés eilés
"multireference” (MR) funkcijos taip sukuriant pilng banging funkcija. PCF-jos plétimosi



koeficientai yra nustatomi sprendZiant mazo dydZio tikriniy ver€iy uZdavini. Saveikos ir
persiklojimo matricos suskai¢iuojamos naudojant biortogonalios transformacijos metodika. Sis
naujas metodas, vadinamas daliniy koreliaciniy funkcijy saveika (PCFI), greitai konverguoja
atitinkamose orbitaliy bazése ir pilnutiné energija yra Zemesné nei atliekant iprastus MCHF ir CI
skaiciavimus. Be to, PCFI metodas yra labai paslankus kai siekiama iskaityti skirtingus elektrony
koreliacinius efektus. Fokusuodamiesi ties neutraliu li¢io atomu ir priskirdami PCF-jai viengubus
suzadinimus i§ kamieno, parodéme, kad sukinio - ir orbitalés-poliarizacijos efektus galima labai
efektyviai jskaityti. Sie efektai labai pagerina konvergencija, skai¢iuojant hipersmulkiosios
struktiiros parametrus, lyginant su MCHF skaiCiavimais paremtais viena ortogonaliy radialiyjy
orbitaliy baze. Atsizvelgiant i tikslia vert¢, maiSymosi koeficienty apribojimas veda prie mazZy
nuokrypiy, skaiciuojant hipersmulkiaja struktiira, izotopini poslinki ir Suoliy tikimybes.
Ekstremaliai redukuojant kiekviena PCF-ja pvz. 1 viena CSF-ja su jos nuosavomis orbitaliy bazémis
duoda neortogonaly CI artinj. Yra pateikta keletas S§io metodo perspektyvy .

Visiems fluoro izoelektronés sekos jonams tarp Si VI ir W LXVI, naudojantis
reliatyvistiniu konfigtracijy saveikos metodu, buvo apskaiciuotos energijos ir E1, M1, E2 Suoliy
tikimybés (1s*)2s2p” ir 2s2p® Konfigiracijy biisenoms. Valentiniai, kamieno-valentiniai ir
kamieno-kamieno koreliaciniai efektai buvo itraukti atliekant viengubus-dvigubus suZadinimus ir
taip didinant virtualiy orbitaliy bazg. Atlikti elektrinio dipolinio momento (EDM) tyrimai Ra, Hg, Yb,
Xe ir Rn. Istirta neigiamy jony energijos spektro skai¢iavimo metodika.

1.3. ,,Sudétingy atomu ir ju dariniy spektriniy charakteristikuy tyrimas* (2012-2016
m.), vadové vyriaus.m.d. dr. A. Kupliauskiené, vykdytojai: prof., habil. dr. vyriaus.m.d. P.
Bogdanovicius, afiliuotasis vyriaus.m.d. prof., habil. dr., R. Karazija, vyr.m.d. dr. S. Kucas,
vyr.m.d. dr. R. Karpuskiené, vyr.m.d. vyr.m.d dr. G. Merkelis, vyr.m.d. dr. A. Tamulis, vyr.m.d. dr.
J. Tamuliené, m.d. dr. R. Jur§énas, m.d. dr. A. Momkauskaiteé, j.m.d. R. KivilSiené, techn. G.
Kereviius, doktorantas A. Sliogeris. Priskiriamy publikacijuy skaiCius: 7 straipsniai ISI saraso
Zurnaluose.

2013 m. bendryjy charakteristiky algebriniy iSraiSky panaudojimas koreliaciniams efektams
atomuose apibudinti iliustruotas skai¢iavimy rezultatais svarbiems konfigliracijy maiSymosi
atvejams: konfigiiracijoms su simetriSku simetrijos pasikeitimu, s ir d konfigiiracijy kompleksui bei
pagrindinems atomy konfigiiracijoms. Parodyta, kad Sios charakteristikos gali buti efektyviai
naudojamos banginiy funkcijy bazei parinkti bei konfigiiraciju maiSymosi désningumams
izoelektronése ir izonuklonése sekose tirti. ParaSyta programa banginiy funkcijy bazei parinkti.

Atliktas daugiakriiviy jonu suZadinty konfigiraciju 4p°4d™' ir 4p°4d™'4f metastabiliy
lygmeny gyvavimo trukmiy tyrimas. Gyvavimo trukmeés skaiciuotos kvazireliatyvistiniame artinyje,
nejskaitant koreliaciniy efekty, izoelektroninése sekose (Z=50+92) visoms konfigtracijoms 4d", kai
N=1+10. Nustatyta, kad nagrinéjant tokio tipo lygmeny gyvavimo trukmes, biitina iskaityti
elektriniy oktupoliniy (E3) ir magnetiniy kvadrupoliniy (M2) Suoliy 1 pagrinding konfigtracija
tikimybes, nors tradiciSkai manoma, kad metastabiliy lygmeny gyvavimo trukmes lemia elektriniy
kvadrupoliniy (E2) ir magnetiniy dipoliniy (M1) Suoliy tikimybeés tarp suZadintos konfigiiracijos
lygmeny.

Atlikta Rb atomo 4p° nln'l' LSJ autojonizaciniy biiseny teoriné klasifikacija ir 30 eV
energijos elektronais suzadinto eksperimentinio Auger elektrony spektro identifikacija. Pirma karta
apskaiCiuoti i§ Rb atomo autojonizaciniy biseny iSspinduliuoty OZé elektrony kampinio
pasiskirstymo asimetrijos parametrai. Aptikta, kad autojonizaciniy biiseny poliarizacija (nusakoma
Siy biiseny rikiavimo parametry vertémis) gali stipriai jtakoti tiek teorinj tiek eksperimentiSkai



iSmatuotg intensyvumy spektra, priklausomai nuo to, kokiu poliniu kampu sklaidos (suZadinimo)
plokStumos atzvilgiu spektras matuotas.

Tiriant asparagino monohidrato fragmentacija, nustatyta kokie fragmentai ir kokiu biidu susidaro dél
lety elektrony poveikio. Teoriskai iStirta galimybé Cso X ( X=Li, Na, Mn Be) hetero fulerenus naudoti
saulés elementy gamyboje.  Apskailivoti Cg spektrai, kurie palyginti su tarpZvaigZzdinés medZiagos
spektrais. Pagrista hipotezé, kad tarpZzvaigzdinéje medziagoje gali biti jvairios simetrijos fulereny. Parengta
metodika ir programinis paketas simbolinio programavimo kalba, kurie leidZia generuoti efektinio
viendalelio Suolio operatoriaus iSraiSkas trecios eilés Rayleigh-Schrodinger trikdZiy teorijos artinyje.

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 sutarti tarp LEI ir VU TFAI, vadové vyr.m.d. A.
Kupliauskiené, vykdytojai: vyriaus.m.d. P. Bogdanovicius, yriaus.m.d. G. Gaigalas, vyr.m.d. S.
Kucas, vyr.m.d. R. Kisielius, vyr.m.d. R. Karpuskien¢, m.d. A. Kynien¢, m.d. A. Momkauskaite,
j.m.d. S. Masys.

2013 m. vykdant projekta atlikti volframo jonuy spektriniy charakteristiky bei
dvielektroninés rekombinacijos koeficienty skai¢iavimai. ISnagrinéti W7 jony 4d™, 4d™"'5s energijos
spektrai ir suZadinimo elektronais skerspjiviai bei vidutiniy charakteristiky metodo tinkamumas
apskaiciuoty charakteristiky tikslumui jvertinti.

3. Lietuvos mokslo tarybos finansuojami projektai.

3.1. Atominiy duomenu bazés astrofizikinei, technologinei ir laboratorinei plazmai modeliuoti
sukiirimas ir pildymas (ES struktiriniy 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. Karpuskieng, S. Mikolaitis, E. Stonkuté, G. Valiauga. Priskiriamy publikacijy
skaicius: 4 straipsniai ISI saraSo Zurnaluose.

2013 m. apskaiCuoti Rb atomo autojonizaciniy biiseny suZadinimo i§ pagrindinés biisenos
skerspjiviai, suzadinimo stipriai ir spartos koeficientai. Siy dydZiy skai¢iavimai atlikti suzadinimui
i 4p°nln'l' (nl=5s,5p,4d; n'1'=5s,...,7s; 5p....,7p; 4d,5d) konfiglracijy biisenas. Sukurta programiné
iranga energijos ir autojonizacijos tikimybiy parametrams, suZadinimo ir jonizacijos skerspjiviams
pateikti duomeny bazei tinkamu unifikuotu formatu. Gauti duomenys paruoSti  talpinimui
kuriamoje  ADAMANT duomeny bazeje. Atliekamas iSsamus rodZio isoelektroninés sekos
(pagrindiné konfigiracija 4d’) suZadinty metastabiliy lygmeny gyvavimo trukmiy tyrimas. Jau yra
suskaiciuotos gyvavimo trukmés kvazireliatyvistiniy radialiyjy orbitaliy bazéje iki n=5 ir 1=4
skirtingais artiniais, t.y atrenkant pataisines konfigtiracijas su skirtingais atrankos parametrais,
palaipsniui juos maZinant. Tokiu bidu siekiama nustatyti, kaip skirtingas koreliaciniy efekty
jskaitymas keicCia elektriniy oktupoliniy ir magnetiniy kvadrupoliniy Suoliy jtaka metastabiliy
lygmeny gyvavimo trukmeéms.



3.2. Voframo jonuy plazmos spektru 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. Kyniene, S. Masys, P. Rynkun, A. Alkauskas.
Priskiriamy publikacijy skaicius: 3 straipsniai ISI saraSo Zurnaluose.

2013 m. vykdant $j projekta iSnagrinétas W** jono energijos lygmeny ir spinduliuojamujy
Suoliy spektras Dirako-Foko artinyje. Atliktas spektro linijy modeliavimas taikant vainikini artini
bei smiiginj-radiacinj modelj. I3tirta radiacinio kaskado jtaka W** jony spektry formavimuisi EBIT
plazmoje. Nagrinéti du radiacinio kaskado atvejai: jonams esant elektrony pluostelio viduje bei
pluostelio iSor¢je. Parodyta, kad spinduliavimo spektrai Siais atvejais skiriasi. ISnagrinétas spektras,
atitinkantis radiacini kaskada pluostelio iSoré¢je, kai pradiniai lygmeny uZimtumai gauti sprendZiant
balanso lygti. Radiacinis kaskadas jonams esant elektrony pluoStelio iSor¢je gali biiti prieZastimi,
kod¢l eksperimentiniame spektre 13-17 nm srityje stebimos tik kelios linijos.

SkaiCiuoti W** jony suzadinimo elektronais parametrai naudojant IPIRDW artéjima.
Nagrinétas tiek tiesioginis suZadinimas, tiek suZadinimas per autojonizacinius W** jono lygmenis.
Tuo tikslu Dirako-Foko-Sleterio artinyje iStirti W** ir W** jony energijos lygmenys, radiaciniai
Suoliai tarp $iy lygmenuy, taip pat autojonizaciniai Suoliai i§ W** lygmeny | W** lygmenis.

3.3. MITA finansuojamas projektas ,,Europos branduolinés sintezés vystymo sutartis (EFDA
7BP)“, (2013 m., kartu su Lietuvos energetikos institutu), vadové A.Kupliauskiené, vykdytojai:
vyriaus.m.d. P.Bogdanovicius, 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, m.d. A.Momkauskaite.

Atlikti kai kuriy W jony spektroskopiniy parametry skai¢iavimai ir jy tikslumo jvertinimai.
3.4. Studenty moksliné praktika.

Lietuvos Mokslo taryba skyré léSas vieno studento mokslinei praktikai ir darbams
finansuoti: VU studentas E. Juodsnukis (2012.07.01 - 2012.08.31, vadovas V.Jonauskas).

4. Kiti tarptautiniai projektai.

4.1. Dalyvavimas ERASMUS déstytoju mainy programoje.
Pagal §ig programa G.Gaigalas ir L. Radziiaté dalyvavo 2013/2014 mety Erasmus déstytojy
mainy programoje su Jogailos vardo universitetu (Krokuva, Lenkija).

4.2. VISBY programos projektas ,,Atominiy struktary skaifiavimai ir jy taikymas
astronomijoje ir plazmos fizikoje (Computational atomic structure with applications to
astronomy and plasma physics)“ (2010-2013 m., kartu su Svedijos, Olandijos, Lenkijos
mokslininkais)

Remiantis reliatyvistinémis banginémis funkcijomis gautomis i§ daugiakonfigtiracinio
Dirako, Hartrio ir Foko (MCDHEF) ir konfigiiracijy saveikos skai¢iavimy, E1, M1, E2, M2 Suoliy
tikimybés, svoriniai osciliatoriaus stipriai ir gyvavimo trukmés apskai¢iuotos (1s*)2s*2p*, 2s2p° ir
2p° konfigiiracijy biisenoms visiems deguonies izoelektronés sekos jonams tarp F II ir Kr XXIX.
Valentiniai ir kamieno-valentiniai koreliaciniai efektai buvo itraukti atliekant viengubus-dvigubus
suzadinimus i§ “multireference” (SD-MR) norint padidinti virtualiy orbitaliy baze. ApskaiCiuotos
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energijos lyginant su NIST duomeny baze daugeliu atveju skiriasi maZiau negu 600 cm™. Kai
kuriems spektrams gauti Zymiai didesni skirtumai, o rezultatai geriau sutampa su Edlén
interpoliuotomis vertémis (Edlén, B. 1983, Phys. Scr., 28, 51). Lygmenims, kuriems yra pateiktos
eksperimentinés gyvavimo trukmés, sutapimas visiems jonams, iSskyrus mazai jonizuotus, gavosi
eksperimento paklaidy ribose.

Atsizvelgiant | prieS tai atliktus Charlotte Froese Fischer darbus, buvo plétojami
kompiuteriniai paketai, paremti daugiakonfigliraciniu metodu ir skirti atominiy struktiry
skai¢iavimams. Teorijos pagrindas remiasi konfiglraciniy buisenos funkcijy baziy pasirinkimo ir
iSplétimo metodika. Pristatyti energijy ir Suoliy tikimybiy skaiiavimai, bei jvertintas rezultaty
tikslumas. Daugiakonfigiiraciniy metody apribojimai yra aptarti ir parodyta kaip tuos apribojimus
galima apeiti dalinant didelés apimties skai¢iavimus i kelis maZesnius.

43. NSF (JAV) projektas ,,Sunkiyju elementuy spektriné diagnostika esant stipriam
raudonajam poslinkiui‘ (2012-2015) atsakingi vykdytojai R.Kisielius ir P.Bogdanovicius.

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

4.4. COST TA1201 ,,Lytis, mokslas, technologijos ir aplinka* (GenderSTE) (Gender, Science,
Technology and Environment (GenderSTE)), 2012.10.31-2016.11.27, vadové prof. Ines Sanchez de
Madariaga (Ispanija), dalyvauja 33 Salys. Lietuvos atstovas vykdomajame komitete D.
Satkovskiené, pavaduojantis atstovas A. Kupliauskiené.

2013 m. dalyvauta organizuojant SAPGERIC konferencija Vilniuje Lietuvos pirmininkavimo
Europos Sajungai proga 2013.11.21-22.

4.5. COST MP1208 ,Inercinés islaikymo sintezés fizikos ir mokslinés bendruomenés
vystymas NIF (Nacionalinio uZdegimo irenginio) paleidimo laikotarpiu" (Developing the
Physics and the Scientific community for Inertial Confinement Fusion at the time of NIF
ignition) (2012-11-21 -2017-12-17, vadovas prof. D. Batani, dalyvauja 18 valstybiy). Lietuvos
atstovas vykdomajame komitete P. Bogdanovicius, pavaduojantis atstovas R. Kisielius.

Kadangi dalyvavimas Siame projekte buvo patvirtintas tiktai 2013 m. gale, darbai dar néra
pradéti.

4.6. COST CM1301 ,,Chemija elektrony indukuotai nano gamybai“ (Chemistry for
Electron-Induced Nanofabrication (CELINA)) (2013-10-23 - 2017-10-22, vadovas prof.
P.Swiderek, dalyvauja 31 valstybe¢). Lietuvos atstovas vykdomajame komitete J. Tamuliené.

Kadangi dalyvavimas Siame projekte buvo patvirtintas tiktai 2013 m., darbai dar néra
pradéti.

5. Moksliniai renginiai
R.Karazijos pastangomis rugséjo 19 d. surengti eiliniai prof. A.Jucio skaitymai.
6. Seminarai ir kvalifikacijos kélimas

2013 m. jvyko 28 (pernai 27) Atomo teorijos skyriaus seminarai. Mety pradZioje buvo
svarstyti biudZetiniy temy (V. Jonausko, G. Gaigalo, A. Kupliauskienés) ir asmeniniai darbuotojy

g



planai 2013 metams, bei ES Struktiiriniy fondy finansuojamy P. Bogdanoviciaus ir V. Jonausko
projekty uzduotys 2013 m. Taip pat aptartas FP7 Euratom-LEI (vad. A. Kupliauskiené) projektas.
Mety pabaigoje vyko biudZetiniy temy ataskaitos uz 2013 metus, A. Kupliauskiené, P.
Bogdanovicius ir V. Jonauskas papasakojo apie savo vadovaujamy projekty atliktus tyrimus.

Seminaruose buvo svarstyta 11 spausdinti pateikiamy straipsniy: 3 straipsnius pristaté R.
JurSénas, A. Tamulis — 2, po vieng S. Masys, R. Karazija, J. Tamuliené, P. Rynkun, P.
Bogdanovicius, A. Alkauskas. Taip pat P. Rynkun papasakojo apie S. Verdebont ir kt. straipsnj.

Seminaruose iSklausytos ataskaitos uz komandiruotes (G. Gaigalas 2 kartus, R. JurSénas 3
kartus, A. Kupliauskiené, J. Tamuliené , V. Jonauskas, P. Bogdanovicius, G. Merkelis, R. Kisielius
ir L. RadZitité — po vieng kartg). Seminaruose taip pat buvo svarstytos praneSimy nacionalinéje
fizikos ir tarptautinése konferencijose tezés. Du seminarai buvo skirti konkursuose dalyvaujanciy ir
atestuojamy darbuotojy praneSimams (m.d. A. Momkauskaités ir j.m.d. (0.5 etato) R. KivilSienés).
A. Tamulis skaité praneSimga dél terminuotos darbo sutarties sudarymo. Visy praneséjy
kandidatiiroms buvo pritarta.

Doktorantas S. Masys atsiskaité uz VU TFAI ATS doktorantiiros studijas bei pristaté savo
disertacijos pirminj varianta.

Seminarai buvo lankomi gana gerai. Visuose (28) seminaruose dalyvavo ATS seminaro
pirmininké A. Kupliauskiené, maZiausiai seminare pasirodé G. Gaigalas (10 karty). 15 karty
seminare dalyvavo J. Tamuliené. Visi kiti darbuotojai ir studentai dalyvavo nuo 20 iki 27 seminary.

Keturi skyriaus darbuotojai kélé savo kvalifikacija staZzuotése uzZsienyje: G. Gaigalas —
Japonijoje, R. JurSénas — Vokietijoje, J. Tamuliené ir L. RadZitité — Lenkijoje.

Doktoranté L.RadzZiiité iSlaiké ,Teorinés atomy spektroskopijos“ ir ,Optinés
spektroskopijos“ egzaminus.

R. Kisielius tobulinosi  tarptautinése  konferencijose , Kosmoso ekonomika
daugiapoliariniame pasaulyje” ir , Invest in Researchers® Lietuvoje

J. Tamuliené dalyvavo AdVenture, InfoLaboratorija ir TP-Uni mokymuose.

7. Pedagoginé veikla

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

V. Jonauskas vadovavo doktorantui S. Masiui, studento E. Juodsnukio vasaros mokslinei
praktikai ir skaité paskaitas TFAI doktorantams.

G. Gaigalas vadovavo doktorantei L. RadZititei ir dviem doktorantams i§ LEU: P. Rynkun ir
A. Alkauskui. Jis taip pat skaité ,,Kvantinés molekuliy teorijos“ paskaitas (4 kreditai) LEU pirmo
kurso magistrantams, buvo LEU valstybiniy egzaminy bei baigiamyjy magistriniy ir bakalauro
darby gynimo komisijy narys.

J. Tamuliené vadovavo VU GMF bakalauro studijy studentés L. Baliulytés baigiamajam
darbui, skaité 2 vadybos kursus VU MIF studentams, atnaujino jy sandus bei paruoSé paraiSka
studenty mokslinei praktikai.

G.Merkelis skaité paskaitas TFAI doktorantams bei buvo doktorantiiros egzaminy
komisijoje.

A.Kupliauskiené vadovavo G. Kereviciaus (VU FF) magistro studijy kursiniams darbams.

P. Bogdanovicius skaité paskaitas mokyklos ,Fizikos Olimpas®“ moksleiviams (14 val.),
kandidatams j Lietuvos komandg TFO (16 val.), ruoSiant Lietuvos komandg TFO (16 val.). Jis taip
pat dirbo su keliais gabiais moksleiviais (~40 val.).



8. Dalyvavimas leidybinéje veikloje

R.Karazija dalyvavo ,Lietuvos fizikos Zurnalo®“ ir ,Journal of Atomic, Molecular,
Condensate and Nano Physics* leidime kaip redkolegijuy narys. A. Kyniené su bendraautoriais
paruo$é mokymo priemon¢ deSimtos klasés moksleiviams. R. KivilSiené redagavo, maketavo ir
paruo$é spaudai instituto leidini ,Lietuvos dangus 2014, kartu su bendraautorémis E.
Makaritiniene ir E. SégZdiene baigia rengti Z. R. Rudziko bibliografija. A. Momkauskaité isverté i§
angly kalbos ir i§spausdino Lucy ir Stephen Hawking. DZordZas ir Didysis sprogimas (George and
the Big Bang) knyga.

9. Dalyvavimas mokslo organizavimo, ekspertinéje ir visuomeninéje veikloje.

Lyginant su 2012 m., Siais metais skyriaus darbuotojai aktyviau 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 38 str.), projekto
,Nacionalinés mokslo populiarinimo sistemos suktrimas ir ijgyvendinimas* ekspertas, LEU Fiziniy
ir technologijos moksly srities konkursy ir atestacijos komisijos 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, Instituto tarybos narys.

V .Jonauskas buvo VU TFAI Tarybos sekretorius, instituto tarybos narys.

R.JurSénas buvo ATS seminaro sekretorius.

R. Kisielius pagelbéjo skyriaus darbuotojams iSkilus kompiuteriy problemoms, buvo
autoriniy darby priémimo komisijos narys, tarptautinio projekto EURATOMY/LEI prieZiiros
komiteto narys, buvau TFAI atstovas susitikime su tarptautine eksperty grupe del VU veiklos
1Sorinio vertinimo.

A.Kynien¢ buvo Lietuvos fizikos mokytojy asociacijos Vilniaus skyriaus valdybos
pirmininké.

A Kupliauskiené buvo ATS vedéja, Asociacijos “BASNET forumas” valdybos pirminke,
VU TFAI Skatinimo komisijos pirmininké, paruose ir iriSo ATS 2012 m. skyriaus darbuotojy
publikacijas, instituto tarybos nar¢, VU TFAI interneto svetainés redakcinés komisijos pirmininke,
Tarptautinés konferencijos SAPGERIC vietinio organizacinio komiteto naré.

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.

J.Tamuliené buvo LMS valdybos naré, LFD izdininké, VU ir VU TFAI profesiniy sajungy
pirmininké, skaité paskaitas VU MIF (172 val.).

10. Mokslo ziniasklaida

Mokslo populiarinimo veikla ne maziau svarbi uZ moksling. Lietuvoje ne tiek daug vaiky
gabiy tiksliesiems mokslams, todél labai svarbu juos sudominti fizika ir paskatinti ja studijuoti.
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Skyriaus darbuotojai atspausdino 4 mokslo populiarinimo straipsnius, perskaité¢ 14 paskaity.
Labiausiai pasizymeéjo R.Karazija, kuris parasé 2 straipsnius ir perskaité 7 paskaitas. R. Kisielius
parasé straipsni enciklopedijai, R. KivilSiené parasé viena straipsni. J. Tamuliené perskaité 3, A.
Kynien¢ — 2, P. Bogdanovic¢ius ir A. Kupliauskiené — po viena paskaita. Kity darbuotojy
dalyvavimo mokslo populiarinimo veikloje pédsaky neaptikta.

11. ISvykos i uzsieni ir uzsienio mokslininky vizitai

2013 m. 9 skyriaus darbuotojai 15 karty buvo iSvyke i uzsienj. Komandiruociy sarasas
pridedamas. G. Gaigalas, R. JurS$énas, J. Tamuliené ir L. Radziaté buvo ilgalaikése stazuotése. G.
Gaigalas buvo iSvykes 4 kartus, P. Bogdanovicius 3 kartus, kiti po vieng ar du kartus. Skyriuje
lankési 3 sveciai 1§ uZsienio: prof. Gary J. Ferland i§ JAV (Kentucky universitetas), prof. J. Bieron
i§ Lenkijos (Jogailos universitetas) ir prof. J. Katriel i§ Izraelio.

12. Darbuotoju kvalifikacijos, pareigy ir skaic¢iaus pasikeitimai

2013 m. gruodzio 19 d. skyriuje dirbo 18 darbuotojy: 3 vyriausieji, 6 vyresnieji, 3 mokslo, 4
jaunesnieji mokslo darbuotojai (i$ ju 1 idarbintas projekte) ir 2 technikai. Jie uzéme 13,5 i§ biudZeto
finansuojamo etato ir 6,25 i§ projekty 1éSy finansuojamo etato. Taip pat skyriuje buvo vienas
afiliuotasis vyriausiasis mokslo darbuotojas ir 1 doktoranté. Darbuotojy sarasas pridedamas.

A. Momkauskaité¢ laiméjo konkursa m.d. pareigoms penkeriy mety laikotarpiui. R.
KivilSiené iSrinkta jaunesniaja mokslo darbuotoja. Skyriy paliko A. Tamulis, nes i$¢jo i pensija. |
darba buvo priimti jm.d. P. Rynkun ir technikas D. Stonys. S. Masys sé¢kmingai baige
doktorantiirg ir pradéjo dirbti j.m.d. pareigose pilnu etatu.

R. Karazijai 2012 m. iSéjus i pensija ir tapus afiliuotuoju vyriausiuoju mokslo darbuotoju
skyriuje nuo 4 iki 3 sumazéjo aukSciausios kvalifikacijos darbuotojy skaicius. Pastaraisiais metais
labai gery rezultaty yra pasiekes V. Jonauskas, kuris atitinka visus kvalifikacinius reikalavimus,
keliamus vyriausiesiems mokslo darbuotojams. Todél, instituto administracija turéty tarpininkauti,
kad VU Rektorius 2014 m. paskelbty konkursa vyriausiojo mokslo darbuotojo pareigoms uZimti
Atomo teorijos skyriuje.

13. Isigyti nauji irenginiai, kompiuteriai ir Kiti prietaisai.

2013 m. reikSmingai pageréjo turéti skai¢iavimo technikos pajégumai, nes buvo jsigyta
galingy kompiuteriy, serveriy, stacionariy ir neSiojamy kompiuteriy bei kitos technikos.

IS instituto 1€Sy isigytas skeneris uz 258,75 Lt.

IS projekty 1ésy:
1. (VP1-3.1-SMM-07-K-02-013) isigyti 6 galingi kompiuteriai ir 2 monitoriai.
2. (VP1-3.1-SMM-07-K-02-015) isigytas planSetinis kompiuteris Nexus 7, skai¢iavimo
sistema, 2 stacionariis kompiuteriai, 3 monitoriai, 4 vidiniai kietieji diskai, 4 iSoriniai kietieji
diskai, kietasis diskas serveriui, 3 neSiojami kompiuteriai ir 8 atmintukai.
3. (1S kity projekty) isigytas stacionarus kompiuteris, 2 planSetiniai kompiuteriai, elektroniné
knyga, iSorinis diskas, komutatorius, neSiojamas kompiuteris.

Visa skai¢iavimo technika, isigyta i§ dotacijos projekty 1éSy, skirta ju vykdymui.

Nedalyvaujantys projektuose darbuotojai dirba su baigianciais iSeikvoti savo resursus senais
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kompiuteriais. 2012 m. priimta doktoranté L. Radziaté dirba su savo asmeniniu kompiuteriu, nors
institutas gauna papildoma finansavima uZ doktorantus ir galéty nupirkti stacionary kompiuteri
darbui.

14. Kiti paminétini darbai

R. Kisielius gavo finansavima (Visiting professor) dviems moksliniams vizitams Fudan
universitete (Kinija) 2014 metams.

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

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

Straipsnis A.Borovik, A.Kupliauskiene, O.Zatsarinny. Excitation-autoionization cross
section of alkali atoms by electron impact. J. Phys. B: At. Mol. Opt. Phys., 46, 215201 (2013)
zurnalo redakcijos buvo atrinktas kaip vienas i§ trijy geriausiy 2013 m. 46 tomo 21 numerio
straipsniy (http://iopscience.iop.org/0953-4075/1abtalk-article/55361).

R. Jur$énas dalyvavo projekte Podoktorantiiros staZzuociy igyvendinimas Lietuvoje® (Nr.
VP1-3.1-SMM-01-V-02-004) kaip mokslininkas staZuotojas Vilniaus Universiteto Teorinés fizikos
ir astronomijos institute. Temos (vad. Dr. G. Juzelitinas) pavadinimas ,,Sukinio-orbitos saveika
labai Salty atomy dujose (SOS-AD)“. Pagrindiniai rezultatai: (1) Pirma kartg teoriSkai apskaiciuotas
vienmacio labai Salto atomo su sukinio-orbitos saveika spektras esant trumpo veikimo sutrikdymui.
(2) Irodyta, kad dvimacio Salto Fermi atomo su Rashba sukinio-orbitos sgveika suriSta biisena, esant
trumpo veikimo sutrikdymui, egzistuoja tik tada, kai masiy centro impulsas yra nulinis. (3)
Pasitlyta ir jrodyta redukavimo teorema, kuri leidZia nustatyti kriterijy, pagal kuri dviejy
separabilios Hilberto erdvés spektriniy operatoriy spektras yra lygus atskiry spektriniy operatoriy
spektry sumai; rezultatas pritaikytas tiriant Rashba Hamiltoniano spektra. (4) Sukurtas analizinis
metodas, leidZiantis trijy kiiny sistema aprasantj Hamiltoniang uZraSyti santykiniy koordinaciy
atzvilgiu. Si technika efektyvi tuo, kad gauto Hamiltoniano spektra galima rasti analiziskai
Hughes-Eckart nario tikslumu.

15. Bendradarbiavimas

G. Gaigalas palaiko labai placius tarptautinius rySius. Jis bendradarbiauja su JAV, Belgijos,
Lenkijos, Svedijos mokslininkais, dalyvauja tarptautinés grupés ,,The International Collaboration
on Computational Atomic Structure (internetinés svetainés adresas:
http://ddwap.mah.se/tsjoek/compas/) mokslinéje veikloje. R. Kisielius bendradarbiauja su JAV
mokslininkais i§ Kentukio ir Piety Karolinos universitety. A. Kupliauskiené ir J. Tamuliené dirba
kartu su UZgorodo eksperimentatoriais i§ Ukrainos. J. Tamuliené palaiko mokslinius rySius su
Lenkijos mokslininkais. Skyriaus darbuotojai taip pat palaiko rySius su DidZiosios Britanijos
(Strtclyde, Culham, Belfastas, L.ondonas) ir Kinijos teoretikais.



http://ddwap.mah.se/tsjoek/compas/

16. Problemos, pasiulymai ir pageidavimai administracijai.

2013 m. turé¢jome FP7 projekto EURATOM vietini audita uz 2012 m. ir Europos Komisijos
auditg uz 2010-2011 metus. Pirma karta susidiiréme su problema, kai VU buhalterija neturi teisés
pateikti informacijos netgi auditoriams apie projekto vykdytoju vidutinius valandinius atlygius bei
1S visy projekty gautas iSmokas. Teko gauti kiekvieno vykdytojo asmenini sutikima. Toks
informacijos islaptinimas sukuria palankias salygas neskaidriam projektiniy 1éSy panaudojimui.

Sukurtos labai nepalankios salygos aparatiirai isigyti. Nuo 2005 m. skyriaus darbuotojai
kolektyviai naudojasi tinkliniu spausdintuvu HP Laser Jet P2055, kuris jau yra iSnaudojgs visus
savo resursus ir gali bet kada sugesti. Pradé¢jome riipintis naujo spausdintuvo pirkimu. Pasirodo
sudarytoje pirkimo sutartyje su konkursa laiméjusia firma visai néra pigiy tinkliniy nespalvoty
spausdintuvy, galinciy spausdinti tiek i§ Microsoft, tiek i§ Linux operacines sistemas naudojanciy
kompiuteriy. Vietoje 1340 Lt kainuojancio spausdintuvo sitlo pirkti apie 5000 Lt kainuojancius
spausdintuvus. Kadangi saziné neleido taip Svaistyti Lietuvos biudzeto pinigus, spausdintuvo
pirkimo atsisakéme.

Turime priekai$ty VU pirkimy direkcijai dél kompiuterinés jrangos pirkimy. Siuo metu
stengiamasi visus pirkimus vykdyti per konkursg laiméjusias organizacijas ar CPO. Tai labai riboja
pasirinkima ir maziausiai 20% uzkelia pirkiniy kaing. Tuo tarpu pirkimy direkcija visai
nesuinteresuota, kad mes mokétume maziau, nes mokama 1§ VU TFAI sgskaitos, o ne i§ bendro VU
biudzeto.

Did¢jant skyriaus (o taip pat viso TFAI) turimy kompiuteriy skaiCiui, pradeda trukti IP
adresy naujiems kompiuteriams. Miusy institutas turi tik 128 IP adresus, kuriuos dalinasi su
biblioteka ir planetariumu. Bitinai reikia iSplésti adresy kieki iki pilno komplekto (256 adresy). VU
ITTC tam nepriesStarauja, o didziausias kliuvinys yra atsakingo uz kompiuterius darbuotojo nenoras
padaryti visy institute veikian¢iy kompiuteriy adresy pakeitima.

Reikety i3 pagrindy perZiiiréti ir sutvarkyti TFAI kompiuterinius tinklus. Siuo metu institute
praktiSkai néra Zmogaus, kuris buty uZz tai atsakingas.

Pageidautina, kad mety pradzioje kiekvieno darbuotojo publikacijy sarasa, esanti TFAI
svetainéje, Alina Momkauskaité atnaujinty pagal metinéje ataskaitoje pateiktus duomenis.

16. Moksliné produkcija.

Skyriaus darbuotojams 2013 metai labai derlingi. Jau seniai néra buve tokiy gery rezultaty.
Atspausdint 32 straipsniai (2010 buvo 27, 2011 - 20, 2012 - 24). Jy tarpe 24 ISI saraSo Zurnaluose
(2010 buvo 19, 2011 — 17, 2012 - 16), 5 kituose ISI saraso leidiniuose ir 3 straipsniai kituose
leidiniuose. Jeigu skai¢iuosime uZimtais biudZeto etatais bus daugiau nei po 1,7 ISI straipsnio.
Atspausdintos 45 praneSimy konferencijose tezés. Taip pat atspausdinti uZsienio leidykloje 2 knygy
skyriai.

Nuo 2008 m. 40% biudZetinio finansavimo perskirstoma tarp universitety ir instituty,
atsizvelgiant i moksline produkcijq ir projektuose uzdirbtus pinigus. Vertinant moksline produkcija
tarp institucijy Lietuvos mastu, ISI saraSo Zurnaluose straipsniy, kuriy IF didesnis uz 20% nuo AIF,
indélis AIV nuo 2010 m. apskai¢iuojamas pagal formule
VNI IF )

AIV=[122 142

NA AIF

kur NI - uZsienio institucijy skaicius plius vienas, NA — bendraautoriy skaiCius, IF — Impact
Factor, AIF — Agregate Impact Factor. Po to apskaiCiuojami taskai AIV padauginant iS 3. Jeigu ISI
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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 42.5 taSko. 2012 metais buvo apie 24 taSkus.
Beveik visi syriaus darbuotojai Siais metais turi ISI straipsniy. Padalinus taSkus i$ jdarbinty Zmoniy
skaiciaus gaunamas tasSky vidurkis lygus apie 2.1.

Visy publikacijy sarasai pridedami.

UZSIENIO KOMANDIRUOTES 2013 m.

A. Kupliauskiené Liepos 24-31 Kinija

G.Gaigalas Kovo 18-29 Japonija
G.Gaigalas BirZelio 3-9 Lenkija
G.Gaigalas Liepos 24-rugpjiicio 1 Kinija

G.Gaigalas Regséjo 2— gruodZzio 26 ~ Japonija (staZuoté)
P.Bogdanovicius rugpjicio 5-10 d.d. Belgija
P.Bogdanovicius liepos 5-15 d.d. Danija
P.Bogdanovicius lapkricio 28 — gruodZio 6  Rusija

R.JurSénas Kovo 17-29 Vokietija (stazuoté)
R.Jur$énas BirZelio 23-29 Vokietija
V.Jonauskas Rugpijticio 4-10 Belgija
J.Tamuliené Lenkija (staZuoté)
G.Merkelis BirZelio 23-29 Belgija
L.Radzidité Rugpjicio 9-12 Svedija

L.Radziutée Liepos 2-spalio 2 Lenkija (staZuote)



Atomo teorijos skyriaus darbuotoju 2013 m. gruodzio 19 d.

sgrasas
Eil. Nr. | Pareigos, pavardé, vardas Etatai biudZetinis
(projektinis)
1 Vyriaus.m.d. Bogdanovicius Pavelas 0,75 (0,75)
2 Vyriaus.m.d. Gaigalas Gediminas 0,75 (0,5)
3 Vyriaus.m.d. Karazija Romualdas
4 Vyriaus.m.d. Kupliauskiené Alicija 1(0,25)
5 Vyr.m.d. Jonauskas Valdas 0,75 (0,75)
6 Vyr.m.d. Kisielius Romualdas 0,5(1)
7 Vyr.m.d. Kucas Sigitas 1(0,25)
8 Vyr.m.d. Merkelis Gintaras 1(0,5)
9 Vyr.m.d. KarpusSkiené Rasa 1(0,5)
10 Vyr.m.d. Tamuliené Jelena 1
11 m.d. JurSénas Rytis 0,5(1)
12 m.d. Kyniené Ausra 1(0,25)
13 m.d. Momkauskaité Alina 1
14 j.m.d. KivilSiené Rasa 0,5
15 j.m.d. Sariinas Masys 1(0,5)
16 j.m.d. Pavelas Rynkun 0,75 (0,25)
17 Techn. Gintaras Kerevicius 0,5
18 Techn. Darius Stonys 0,5
19 j.m.d. Andrius Alkauskas 0 (0,25)
20 Laima Radziuté doktoranté




ATS darbuotoju publikacijy 2012 m. indélis, apskai¢iuotas 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.

Pavardé Str. Skaicius: IST (kiti Taskai (AIV)
ISLkiti straipsniai)
G.Gaigalas 10 (1, 0) 11.576
V.Jonauskas 7(1, 1) 5.424
S.Masys 6 (0,0) 4.233
R.Kisielius 5(0,0) 3.989
R.JurSénas 2 (0,0) 3.339
S.Kucas 2(0,1) 2.304
A Kupliauskiené 2(1,2) 2.254
P.Bogdanovicius 2(0,0) 2.017
R.Karazija 1(0,1) 1.855
A.Kynieneé 3(0,0) 1.724
R.Karpuskiené 1(0,0) 1.118
G.Kerevicius 1(0,0) 0.859
A.Tamuliené 1(3, 2) 0.512
A.Alkauskas 1(0,0) 0.419
G.Merkelis 1(0,0) 0.419
P.Rynkun 1(0,0) 0.419
A.Momkauskaité 0(0,1)
L.Radziaté
R.KivilSiené
D.Stonys
AlIV= M 1+2 i)
NA AIF

NI — uZsienio institucijy skaicius +1
NA — bendraautoriy skaicius

IF — Tmpact Factor

AIF — Agregate Impact Factor



