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Elismerés a Kémiai Intézet kutatoinak

A spektroszkopia halozatai
- természetes kisvilagok

Az egyik legrangosabb molekulaspektroszkopiai szakfolyoirat 2011. masodik negyedévében
legtobbet letoltott 25 cikke kozé kerult be Csaszar Attila és Furtenbacher Tibor publikacidja.

Kémiai Intézet egyetemi tandra és tudomanyos

munkatarsa a spektroszképiai halézatokrél jelen-

tette meg a komoly érdeklédést kivaltd kozle-

ményt. A Journal of Molecular Spectroscopy fo-
lydirat hasabjain olvashatd tudomanyos kézlemény mindjart
megjelenése utdn a szaklap 25 legtobbet letdltott cikke kdzé
kerllt be, jelezve, hogy a publikacié vilagszerte jelentds ér-
deklédést valtott ki a spektroszkdpiaval foglalkozd kutatdk
korében. Csaszar Attila az"Eurdpai Léptékkel a Tudasért, ELTE”
kutatdegyetemi projekt egyik, a kvantumkémia negyedik kor-
szakanak modszereit fejleszté kutatdcsoportjat vezeti, a cikk
a projekt tamogatasaval készilt. A kollégdk pozitiv értéke-
lése kulondsen fontos a kdzlemény életének ezen korai sza-
kaszaban, hiszen egy, a hagyomanyostdl eltérd témaju kozle-
ményrdl van sz, melytdl a szerz8k paradigmavaltast varnak a
molekulaspektroszkopia tertletén.

Spektroszkopiai halozatok.

A szerz6k a molekulaspektroszkdpidnak olyan grafelméleti
megkozelitését fejlesztették ki, mely lehetévé teszi a mole-
kulak kisérleti vonallistajanak jobb megértését, szisztematikus
novelését és javitasat. A javasolt algoritmusok azon a megfi-
gyelésen alapulnak, hogy a kvantummechanika egyszer( és
természetes médon épit nagyméretd, sulyozott, irdnyitatlan
grafokat, ahol a diszkrét energiaszintek adjak a csucsokat, az
dtmenetek az éleket és az atmeneti intenzitdsok a sulyokat. A

molekularis kvantummechanikai grafok egyes részletei tanul-
manyozhatok nagyfelbontdsu spektroszkédpiai technikakkal,
de a teljes graf, mely a teljes vonallista informéaciot hordozza
egy adott molekuldra, csak kifinomult, variacids alapi mag-
mozgds szamitasok segitségével vizsgalhaté. Mind a két meg-
kozelités un. spektroszkdpiai haldzatokat (SN) eredményez. A
szerzék a viz molekula HD™O izotopoldgjanak példajan mu-
tatjdk be, hogy mind a mért, mind a szamitott egy-fotonos
abszorpcids spektroszkodpiai haldzatok skalafliggetlen visel-
kedést mutatnak annak minden szokasos kovetkezményével,
beleértve csomodpontok felléptét, robosztussagot, hibatlrést,
és a,kisvilag”tulajdonsagot. A teljes szamitott ,determiniszti-
kus” haldzatra a skalafliggetlenség akkor all fenn, ha realiszti-
kus intenzitas vagas mellett kerdl sor a spektroszképiai halo-
zat vizsgalatara, ily médon vezetve be a,sztochasztikussagot”.
A molekulaszinképek grafelméleti megkozelitése tobb Uj ot-
letet is ad a nagyfelbontdsu spektroszkdpiai adatokat tartal-
mazé informéacids rendszerek robosztussaganak és pontossa-
ganak javitasara.
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