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A kozlemény azt az 1ij CCMD-eljardst mutatja be, amely a gépi
tanuldson és a lokdlis korreldciés mddszereken alapul. Az eljérds
segitségével tombfdzisu rendszerek (folyadékok, oldatok, szildrd
anyagok) esetén is lehet§vé vilt olyan pontos leirds, ami kordb-
ban csak gdzfdzisti molekuldk esetén volt elérhetd. A CCMD-t a
szoba-hdmérsékletii vizre alkalmazva sikeriilt ennek a komplex
rendszernek minden fontosabb kisérleti eredményét visszakapni,
tisztdn elméleti tton.
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Atommagok kvantumos delokalizdcidja

és annak rezgési-forgdsi ujjlenyomatai

Angewandte Chemie International Edition, 2023
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/full/10.1002/anie.202306744

Irén Simké™?, Christoph Schran?, Fabien Brieuc?, Fébri Csaba',
Oskar Asvany*, Stephan Schlemmer*, Dominik Marx?,
Attila G. Csdszdr !

342

Az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlya dltal kivdlasztott aktudlis két publikdcid kozill az elsd egy 1ij
CCMD- (Coupled Cluster Molecular Dynamics) eljdrdst mutat be, amely a gépi tanuldson és a lokdlis
korreldcids mddszereken alapul. A mdsodik kizleményben a szerzéknek kvantummechanikai szdmi-
tdsokkal sikeriilt felfedni a HHe; molekulakomplex esetében az atommagok nagymértékii delokali-
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A kvantumkémia egyetemi tananyagot képez§ torvényei szerint
a molekuldkban 1év§ atommagok lokdlis mozgdst végeznek egy
un. egyensulyi szerkezet kis kornyezetében. Ez a kozlemény az
atommagok nagymértéki delokalizdciéjara mutat példdt a HHe*;
molekulakomplex esetében: mig a komplex egyensulyi szerkezete
T alakd és plandris (kétdimenzids), addig a valddi szerkezet tér-
belivé (hdromdimenzidssd) vélik, a szolvatdlé He-atom magstird-
sége nagy kiterjedést térusszal jellemezhetd. A vizsgélat bemu-
tatja azt is, hogy a delokalizdcié miképpen vdltozik a komplex
rezgéseinek fiiggvényében: a magstirtiséget jellemzd térusz meg-
marad, de kiilonboz§ mértékben, jol értelmezhetSen felhasad.

Egyensulyi szerkezet Rezgési alapallapot vdW nydjtas Sikbeli hajlitas
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Az MTA Fenntarthat6 Fejl6dés Elnoki Bizottsdgdnak
dllasfoglaldsa a Magyarorszdgon jelenleg

miikodd, telepités alatt dll6 és jovében telepitendd
akkumuldtorgydrak tigyében

A fenntarthatd fejl6dés elveivel ellentétben a mdr megvaldsult, il-
letve megvaldsitds alatt 4ll6 fejlesztéseket nem el§zte meg széles
kord tdrsadalmi tdjékoztatds és egyeztetés, amely megfeleld stra-
tégiai hatdsvizsgdlatokon alapulna, illetve az érintettek szdmdra
nem volt mdd esetleges kételyeik, ellenérveik érdemi artikuldld-
sdra, a fejlesztések valamennyi fenntarthatdsdgi aspektusdnak a
megismerésére. A fenntarthatdsdg szempontrendszerét legegy-
szer(ibben egy hdromlédbu székhez szoktdk hasonlitani; ha bér-
melyik ldba sériil, az egész maradandd kdrokat szenvedhet, kife-
jezve ezzel azt az iizenetet, hogy a gazdasdgi, a tdrsadalmi és a
kornyezeti szempontok egyardnt nélkiilozhetetlenek, és ezek har-
monidja, integrélt szemlélete a legjobb megoldds. Az MTA Fenn-
tarthat6 Fejl6dés Elnoki Bizottsdga sem mentes a sokakat foglal-
koztaté aggodalmaktdl, ezért — kivéltképpen a megnyugtatd ren-
dezés érdekében — észrevételeket és ajanldsokat tett a dontésho-
z6knak.

Ezek a cim alapjdn megkereshetdk, illetve megtaldlhatdk itt:
https://mta.hu/fenntarthato-fejlodes/az-mta-fenntarthato-
fejlodes-elnoki-bizottsaganak-ffeb-allasfoglalasa-a-
magyarorszagon-jelenleg-mukodo-telepites-alatt-allo-es-
jovoben-telepitendo-akkumulatorgyarak-ugyeben-113218
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