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Komandiruotés | DidZiaja Britanijq nuo 1969 m. balandzio 15 d.
iki geguzés 6 d. pagal TSRS moksly akademijos ir Londono }
Karaliskosios draugijos mokslininky mainy programa

ATASKAITA

Visa komandiruoté buvo skirta vizitams, paskaity skaitymui ir pokalbiams grupiy
teorijos atvaizdy ir atomo teorijos klausimais jvairinose DidZiosios Britanijos univer-
sitetuose. Komandiruotés laiko neuZteko jvykdyti visiems brity mokslininkuy, besido-
minciy mano ir bendradarbiy bei kity TSRS grupiy atliktais darbais, pageidavimams.
Todél negaléjau iSsamiau susipazinti su darbais ty grupiu, kurias a§ aplankiau, kur
skaiciau paskaitas bei diskutavau. Dél perkrautos darbotvarkés teko mazinti paskaity
skaiCiy ir jas skaityti kartu dviejy gretimy vietoviy mokslininkams. Tadiau tai nedaug
ka keité, nes paskaity skaitymas vargina maziau negu pokalbiai su Zmonémis, tegu ir

tais paciais klausimais. Mano pageidavimu | programa buvo papildomai jtrauktas
vizitas | Braitong, kur dirba pladiai Zinomas profesorius J.Murrellis (Dz.Marelis):
mane domino jo darbai.

Mano vizitai prasidéjo nuo Oksfordo universiteto, kur a$ geriausiai susipazinau su
§io universiteto Matematikos institutu, vadovaujamu prof. C.Coulsono (C.Koulsonas)
(biitent jis parodé didziausiq iniciatyva pakvie€iant mane i Didziaja Britanija). Siame
institute plétojama atomy ir molekuliy teorija. C.Coulsono grupés darbuotojai taiko
ispléstinj metody, tadiau juy rezultatai gerokai atsilieka nuo to, ka mes gauname Vilniuje,
nes jie bendru pavidalu neatskiria radialiyjy kKintamyjy nuo kampiniy ir sukininiy. [do-
mus jy naudojamas staigaus nusileidimo metodas ieSkant stacionariy biiseny.

Be Matematikos instituto, taip pat lankiausi Klarendono laboratorijoje, kurioje
vykdomi fizikos tyrimai, tai — Oksfordo universiteto fizikos institutas. Cia dirba prof.
Brincas (Brinkas), kuris jsisavino judéjimo kickio momento teorijos metodus, isplé-
totus Vilniuje ir aprasytus mano ir mokiniy monografijoje. Antrajame savo knygos
,Judéjimo kiekio momento teorija® leidime jis vykusiai, nors ir Sick tiek pakeistu
pavidalu, idésto miisy metoda. Toje pacioje laboratorijoje miisy metoda naudoja ir
dr. P.Sandarsas (F.Sandersas) (su juo a$ susipazinau ltalijoje, kur mes abu buvome
Tarptautinés vasaros mokyklos déstytojai).

Aplankiau taip pat Oksfordo universiteto Fizinés chemijos laboratorija, ¢ia kal-
bejausi su dr. W.Richardsu (V.Ri¢ardsas), dirbanciu atomy ir mazy molekuliy teorijos
srityje. Dabar jis ir trys jo mokiniai plétoja sukinio ir orbitos sqveikos dviatomese
molckulése skaiciavimo metodika.
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Antrasis mano vizito punktas buvo Kembridzo universitetas, kur a$ geriausiai susi-
pazinau su Chemijos laboratorijos fiziky teoretiky grupés, vadovaujamos dr. S.Boyso
(S.Boisas), darbais. Sis mokslininkas yra placiai zinomas mokslo pasaulyje. Jis savo
moksling veikla pradéjo prie§ dvideSimt mety — tada jis iSreiSké viso atomo banging
funkcija per jvairiy konfigitiracijy funkcijy, sudaryty i$ vienelektroniy analiziniy bangi-
niy funkeijy, tiesing kombinacija. Siuo metu jis plétoja metoda, kuris artimas nepilno
kintamyjy atskyrimo metodui; didelj indélj | pastarojo teorija jne$é akad. V.Foko mo-
kykla, jai priklausau ir a$ pats. Deja, dr. S.Boysas nezino nei V.Foko ir jo mokiniy, nei
mano ir mokiniy darby, nes jis visai nemoka rusy kalbos. Jis, kaip ir V.Fokas, banging
funkcijg daugina i simetriskos funkcijos, priklausancios nuo tarpelektroniy atstumy, ir
po to sprendzia atitinkamg tikriniy ver¢iy lygti, naudodamasis jprastinio skai¢iavimo
metodo banginiy funkcijy baze. Skirtumas tik tas, jog kairiaja bangine funkcija jis dau-
gina i$ funkcijos, atvirkstinés operatoriaus deinéje esanciai funkcijai. Tarybiniy moks-
lininky darby neZinojimas gerokai sumenkina jo darby svarba. Tai lemia ir jo Zzmogis-
kosios ypatybés. Jis talentingas Zmogus, bet individualistas ir nemégstantis bendrauti
su kitomis mokslininky grupémis bei dalytis patyrimu. Tagiau man jis buvo labai malo-
nus ir aiSkino savo darbus, nesistengdamas i$gauti daugiau zZiniy i$ mangs. Vis délto a3
nurodziau V.Foko ir mano tos srities darbus.

Po D.Hartree’o (D.Hartris), vieno i§ Hartree’o ir Foko metodo kiiréjy, mirties
atomo teorijos darbai Kembridzo universitete prigeso, o Longet-Higginsui (Longe-
tas-Higinsas) i§vykus | Edinburgg dirbti kibernetikos srityje, tas pat istiko ir moleku-
liy teorija. Mano pradymu lankymosi Kembridze programa buvo papildyta, kad a$
galéciau susitikti ir pasi$nekeéti su dr. Berta Jeffreys-S.Swirles (Berta DZefris-S.Svelz)
—prof. D.Hartree’o seny laiky bendradarbe. Ji man papasakojo apie kai kurias D.Har-
tree’o mirties aplinkybes ir suteiké daug Ziniy apie jo asmeninj gyvenima ir moksling
veikla. Pokalbyje dalyvavo ir jos vyras Haroldas Jeffreysas (Haroldas Dzefrisas) — jis
kartu su Zmona para$é pladiai Zinoma knyga ,,Matematinés fizikos metodai*, kuri yra
veréiama ir { rusy kalba ir bus i$leista trimis tomais.

Glazgo universitete a§ aplankiau chemijos laboratorijas, kuriose atomo teorijos
darbus vykdo dr. G.Doggettas (Dz.Dogetas) ir dr. B.Websteris (B.Vebsteris). Pirma-
sis turi didelj patyrima ir vadovauja visai, nors ir negausiai grupei. Jos pagrindiné

darbo kryptis — geminaliy metodo taikymas lengviesiems atomams ir mazoms mole-
kuléms. Visos sistemos banging funkcija jic idrcidkia geminaliy tiesine kombinacija.
Tos geminalés savo ruoZtu isreidkiamos dviejy cksponcntmlq funkcijy ticsine kombi-
nacija, kurios koeficientai surandami naudojantis variaciniu principu. Siame metode

vargu ar galima rasti naujy idéjy, tai tik naujas biidas cksponentiniy funkcijy tiesi-
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néms kombinacijoms sudaryti. Gal taip jmanoma pagreitinti konvergencija, taciau
kol kas anksti daryti konkregias i§vadas, nes i§samiy skai¢iavimy jie patys dar néra
atlike. Taip pat Siose laboratorijose naudojantis C.Froese Fischer (8.Frioz Figer) (Ka-
nada) programa, perrasyta elektroninés masinos kalba, Hartre’o ir Foko metodu gau-
namos banginés funkcijos, kurios naudojamos molekuliniams skaic¢iavimams.

Edinburgo universitete a$§ aplankiau Matematinés fizikos instituta, kuriam vado-
vauja prof. N.Kemmeris (N.Kemeris). Jis moka rusy kalba ir yra i3vertes keleta kny-
gu i$ rusy kalbos { angly. Institute kabo buvusio Kijevo universiteto profesoriaus
M.Avenariaus (M.Avenarijus) (mirusio 1895 m.) portretas. Jis susirasinéjo mokslo
klausimais su prof. Tirtu (Tetas), $io instituto direktoriumi. Avenarius yra prof. N.Kem-
merio prosenelis i$ motinos pusés. N.Kemmeris — Zinomas elementariyjy daleliy te-
orijos specialistas. Jis pirmasis XX a. penktajame deSimtmetyje pritaiké sukinio for-
malizma izosukiniui aprasyti. Siame institute atomai ir molekulés néra tiriami.

Jorko universitete a§ aplankiau Matematikos ir Chemijos skyrius. Atomo teorija
yra plétojama Matematikos skyriuje, kuriam vadovauja dr. R.Crossley (R.Kroslis).
Su juo a susipazinau 1967 m. Tarptautinéje vasaros mokykloje Italijoje, ten jis buvo
mano klausytojas. Jis taiko judéjimo kiekio momento teorijos metodus, iSdéstytus
knygoje ,,Judéjimo kiekio momento teorijos matematinis aparatas“ [96], kuria a3 pa-
rasiau kartu su J.Levinsonu ir V.Vanagu (ji iSversta | angly kalba 1962 m.). R.Cros-
sley’o darby pagrindiné kryptis — perturbacijos teorijos taikymas atomaims ir moleku-
léms. Jis taip pat atlieka ir Suoliy tikimybiy skai¢iavimus. Chemijos skyriuje vykdo-
mi kvantinés chemijos darbai: plétojama mazy molekuliy teorija. Pastaruoju metu
daugiausia démesio skiriama dr. S.Boyso (Kembridzas) naudojamiems metodams,
apie kuriuos jau buvo rasyta.

Sefildo universitete a§ susipaZinau su Chemijos skyriumi, kurio darbai sutelkti
atomy ir molekuliy teorijos srityje. Siems tyrimams vadovauja zinomas specialistas
prof. R.McWeeny (R.Makvinis), kvantinés chemijos monografijos autorius (ja netru-
kus isleis ,,Academic Press*). Knygaq jis para$é kartu su savo mokiniu B.Sutcliffe’u
(B.Satklifas), kuris dabar dirba Jorko universitete ir vadovauja kvantinés chemijos
darbams $io universiteto Chemijos skyriuje. Minétame Sefildo universiteto skyriuje
atomo teorija plétoja Cheesholmo (Cyzholmas) grupé, ji apibendrina Hylleraaso (Hil-
rosas) metoda, naudodama geminales. Cheesholmas nezino tos srities Leningrado ir
Vilniaus fiziky teoretiky darbuy. kas gerokai sumenkina jo tyrimy vertg. Tai pasakyti-

na tick apie j{. tick apic S.Boysq ir B.Sutclifte’q i§ Jorko.
Notingemo universitete teko biiti Matematikos institute, kuriame vykdomi kai
kuric teorinés fizikos darbai. Jie gerokai issklaidyti: vienas Zmogus daro viena, kitas
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— kita. Atomo teorijos srityje dr. C.Laughlinas (C.Loflinas) tiria suzadinto helio ato-
mo autojonizacija, taikydamas daugiakonfigiiracinj artutinuma. Dr. Reesas (Risas)
nagrinéja triikias radialigsias bangines funkcijas, o jo bendradarbiai domisi jvairiais
kitais klausimais.

Londone a$ lankiausi Londono universiteto koledzo Fizikos skyriuje. Cia atomo
fizika plétoja prof. M.Seatono (M.Sitonas) grupé. Ji daugiausia démesio skiria svar-
biems astrofizikoje atomams ir jonams, turintiems nedaug elektrony: skaiciuojami to-
kiy atomy ir jony spektrai bei elektrony sklaida atomais. Taikomas konfigiiracijy super-
pozicijos metodas, banginés funkcijos skai¢iuojamos naudojant C.Froese Fischer pro-
gramg FORTRAN kalba, yra galinga skai¢iavimo masina IBM. Taciau teoriniu poZiii-
riu jy metodas yra pasengs, nes jie naudoja determinantines viso atomo bangines funk-
cijas. O tai jmanoma tik turint galinga masing su 128 000 lasteliy atmintimi.

Taip pat lankiausi Londono universiteto Imperiskajame koledze, kur vykdomi la-
bai platiis ir auksto lygio eksperimentinés spektroskopijos darbai, ta¢iau teoriné gru-
pé maza. Ji atlieka {domius darbus, aiskindama kvadratinio Zeemano (Zemanas) efekto
ypatybes. Tai interpretuojama optinio elektrono orbitiniy kvantiniy skai¢iy susimai-
§ymu, kai pagrindinio kvantinio skaiéiaus verté yra tarp 30 ir 40. Grupés darbuotojai
yra gave rezultaty ir tirdami dvielektronius Suolius, bet néra jy paaisking teoriskai;
miisy iSplétotos tokiy Suoliy teorijos nezino. Laboratorija turi daug prietaisy, nes juos
remia Atominés energtjos komisija.

Braitono universitete aplankiau Chemijos skyriy, kurio dekanas yra prof. J.Mur-
rellis (jo knyga ,,Valentingumo teorija“ yra iSversta  rusy k.). Jis yra pripaZintas mo-
lekuliy teorijos specialistas, plagiai Zinomos knygos ,,Organiniy molekuliy elektroni-
niy spektry teorija“ autorius. Siame skyriuje atomo teorijos darby atlickama mazai.
Cia atsizvelgiama i koreliacijas isrei3kiant radialiaja orbitalg tiesine orbitaliy kombi-
nacija. Tai atitinka kai kuriy konfigtiracijy sumaiSyma.

Bristolio universitete a3 vie$é¢jau Chemijos mokykloje (atitinkancioje miisy fa-
kultetq). Teorinés chemijos grupei &ia vadovauja prof. A.Buckingham (A.Bakinge-
mas), zurnalo ,,Molecular Chemiﬁry“ redaktorius. Cia atliekami darbai, naudojant
neortogonaliasias radialiasias orbitales. Sios grupés naudojamas metodas panasus j
mano ir bendradarbiy iSplétotajj atomams. Bristolyje sékmingai nagrinéjama kvadru-
poliné molekuliy spinduliuoté. Darbai atlieckami glaudziai bendradarbiaujant su cks-
perimentininkais, kurie sukiiré originalia aparatiirg clektriniams kvadrupoliniams mo-
lekuliy momentams matuoti.

Mancesterio universitete aplankiau Chemijos skyriy, vadovaujamg prof. W.Byer-
so-Browno (V.Bajersas-Braunas), bei kalb¢jausi su prof. D.Cruickshanku (D.Kruk-
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Senkas) ir prof. R.Sacku (R.Sekas) i§ Salfordo universiteto. Pastarasis universitetas
yratoje Mancesterio dalyje, kuri vadinama Salfordu. Profesorius D.Hartree ilga laika
gyveno ir dirbo Mancesteryje. Deja, D.Hartree’o darbai ¢ia néra tgsiami. Netgi jo
vardas néra tinkamai pagerbtas: tarp auditorijy, pavadinty Zymiy pasaulio fiziky var-
dais, néra jo vardo auditorijos. Prof. Sackas — vienintelis mokslininkas Manc¢esteryje,
kurio darbai susij¢ su Hartree’o ir Foko suderintinio lauko metodo teorija ir taikymu.
Deja, jo grupé maza ir pastaruoju metu néra produktyvi.

Pries trisdeSimt mety man teko gana ilgai staZuotis Anglijoje. Lyginant dabarting
ir to meto mokslo padétj matyti, jog dabar mokslui skiriamas gana didelis démesys.
Tai ypag pastebima pastaruoju metu. Cia mokslo raida glaudziai susijusi su universi-
tety raida. Pastarajj deSimtmetj buvo organizuota daug naujy universitety, kaip antai:
Sasekso (Braitonas), Kenterberio, Jorko, Stirlingo, Notingemo, Salfordo ir kiti. Ty
universitety miesteliai pastatyti ir statomi pagal paskutinj technikos zodj. Laboratori-
jos gerai apriipintos, o svarbiausia, yra gero lygio skai¢iavimo technika: universite-
tuose veikia galingos savo Salies ar JAV gamybos skaiiavimo masinos. Yra daug
doktoranty, dauguma baigusiujy doktorantiira lieka dirbti ,,postdokais*. Taciau pasta-
raisiais metais pastebimas mokslo darbuotojy perteklius. [ viena vakansing mokslinio
pedagoginio personalo vietg kartais pretenduoja deSimtys zmoniy.

Universitetuose déstytojai ir studentai néra perkrauti paskaitomis ir kitais uzsié-
mimais. Pirmaisiais mokslo metais studentai turi ne didesnj kaip dvide$imties valan-
dy per savaite kriivi (kartu su laboratorine praktika), o personalas — ne didesnj kaip
desimties valandy, o daZnai, ypal zZymdus profesoriai, — dar maziau. Todél studentams
lieka daug laiko savarankiskam darbui, o personalui — mokslinei veiklai. Vis délto
pastebima nepakankama darby organizacija ir koordinavimas. Daugelis mokslo dar-
buotojuy uzsiima tuo, kas jiems patinka. Taip pat triiksta informacijos apie darbus,
atliekamus Taryby Sajungoje. Todél kartais tyrimai vykdomi naudojantis pasenusia
metodika. PavyzdzZiui, Londono universitete atominiai skai¢iavimai atliekami naudo-
jantis Slaterio (Sleteris) determinanty pavidalo banginémis funkcijomis. Ta patj gali-
ma pasakyti apie Glazgo ir Sefildo universitetus.

DidzZiojoje Britanijoje atomo teorijai skiriama daug démesio, nes ja yra suintere-
suota Atomingés energijos komisija. Antai Londono universiteto Imperiskojo koledzo
atominés spektroskopijos laboratorija buvo apriipinta nauja aparatiira i$ Atominés
encrgijos komisijos l¢3y.

Universitety darbuotojai palaiko glaudzius rySius su JAV mokslininkais. Nepa-
kankami ry$iai su TSRS. Pagrinding¢ pricZastis — gana reti tarpusavio vizitai. Susirasi-

n¢jimas vyksta letai (laiskai oro pastu keliauja { Anglija 10-15 dieny ir tick pat atgal).




84 AKADEMIKAS ADOLFAS JUCYS

Siekiant iSsamiau susipazinti su DidZiosios Britanijos mokslininky darbais ir me-
todais, sitilau pakviesti | Taryby Sajunga vykdant mainy programa Siuos mokslinin-
kus:

1) Prof. R. McWeeny (Sefildo universitetas),

2) Prof. J.Murrellj (Sasekso universitetas),

3) Prof. J.Eliota (Dz.Eliotas) (Sasekso universitetas),

4) Prof. A.Buckinghama (Bristolio universitetas).

Organizuojant tarptautinius simpoziumus nereikéty taip grieztai riboti kvieciamy
uzsienio mokslininky skaic¢iaus. Pavyzdziui, | Tarptautini simpoziuma atomy ir mole-
kuliy elektroniniy sluoksniy teorijos klausimais, kuris vyks Vilniuje 1969 m. birzelio
ménesj, leista pakviesti tik desimt mokslininky 1§ kapitalistiniy $aliy, be to, dalis pa-
kviestyjy neatvaziuos. Ta patj galima pasakyti ir apie miisy mokslininky dalyvavima
konferencijose uzsienyje. Ten siun¢iama maZzai musy mokslininky. Pavyzdziui, a3
pats esu pakviestas | Tre€iajj Kanados teorinés chemijos simpoziuma Toronte (1969 m.
rugpjiitis). Ten bus i§samiai aptariamas daugiakonfigtiracinio artutinumo metodas,
kurj plétodamas esu daug padares su savo bendradarbiais. Ta¢iau kelioné mazai tike-
tina, nors visas i§laidas apmoka kvie¢iancioji Salis.

Apskritai kelionés | uzsienj yra organizuojamos labai neoperatyviai. Pasirengi-
mas kelionei, uz kurig ¢ia atsiskaitau, irgi buvo varginantis: daug susirasinéjimo, ati-
déliojimy, neaiSkumy. Dél man nezinomy priezaséiy ji buvo perkelta i§ kovo mén. |
balandzio mén., nors Anglijos universitetuose mangs lauké kovo ménes;j. Tiesa, vé-
liau jie buvo informuoti apie pakeista vizito laika.

Susipazing su uzsienyje atliekamais darbais, miisy mokslininkai gali seékmingiau
vykdyti mokslinius tyrimus, o susipazinimas su miisy metodais uzsienyje uZtikrina
misy prioriteta jvairiose mokslo srityse. Kadangi uzsienyje mokslui skiriamas dide-
lis démesys, moksliniai rysiai yra labai naudingi.

LTSR MA akademikas Adolfas Jucys
Vilnius, 1969 m. geguzés mén. 24 d.
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