A koz0s palyazatban megfogalmazott kutatdsi célok eléréséhez sziikséges munkat
Tennyson professzorral (UCL, London, UK) kettesben sem tudtuk volna elvégezni a kijelolt
id6 alatt. Igy a kutatomunkéban magyar, angol és orosz PhD hallgatok és posztdoktorok is
részt vettek, nevilk a cikkekben megjelenik. Kozos kutatdsi eredményeink egy részének
széles korti hasznosulasat segitheti eld, hogy mindketten tagjai vagyunk egy IUPAC altal
finanszirozott kutatdsi programnak.

A palyazat ideje alatt az OTKA emlitésével Osszesen 4 kozos, angol nyelvil
kozlemény jelent meg, a szakma vezetd folyodirataiban. A kozleményekre mar eddig is kozel
50 hivatkozas érkezett az ISI szerint (ezek kb. 2/3-a fliggetlen hivatkozas). Kozos
eredményeink rovid felsorolasa:

(1) Hatékony eljarast és C++ nyelvii szamitogépes programot fejlesztettiink ki a kisér-
letileg mérhetd atmenetekbdl un. aktiv mért rezgési-forgdsi energiaszinteket eldallitdsara. Az
eljaras neve MARVEL: Measured Active Rotational-Vibrational Energy Levels. Az elso
teszt jellegli alkalmazasok elkésziiltek a viz egyes izotophelyettesitett szarmazékaira (J. Mol.
Spectry., 2007).

(2) A MARVEL program segitségével a viz Osszes szubsztitualt szdrmazékara meg ki-
vanjuk hatarozni a MARVEL energiaszinteket. Az igy meghatarozhat6 energiaszintek és at-
menetek reményeink szerint feliil fogjak irni a most alkalmazott kanonikus adatbazisok (pl.
HITRAN) relevans részeit. Az [IUPAC TG egyiittmiikodés keretében elkésziilt az elsé kozle-
mény ezen a teriileten, mely a J. Quant. Spectr. Rad. Transfer folyoiratban van kozlés alatt.
Minthogy az atomok szdma tekintetében a MARVEL eljaras korlatot nem tartalmaz, igy var-
hato, hogy azt tobbatomos molekulak nagyfelbontast szinképeinek értelmezésére a kozeljo-
vében magunk és masok is fel fogjak hasznalni.

(3) A palyazat munkatervével teljes 6sszhangban az elmult években folytattuk k6zos
vizsgélatainkat a prototipikus haromatomos molekuldk, kiilonos tekintettel a H,O-ra, mely a
legfontosabb iiveghdz hatdsii giz, és a Hs'-ra, mely a legfontosabb speciesz az
asztrokémiaban, potencidlis energia hiperfeliileteivel (PES), dipolusmomentum feliileteivel
(DMS), valamint az ezekbdl varidcios alapon (azaz elméletileg végteleniil pontosan)
szarmaztathatd rezgési—forgasi energiaszintekkel és szinképekkel kapcsolatban. Kutatasi
eredményeinket harom kozlemény tartalmazza. Hosszabb tavon valoszintileg legfontosabb a
H,O adiabatikus, in. CVRQD PES-eit részletesen leird J. Chem. Phys. kézlemény (2007, a
kozleményt kiemelésre érdemesnek tartotta a Virtual Journal of Biological Physics Research),
valamint a viz DMS-ét megadé szintén J. Chem. Phys. kézlemény (2008). Tovabba minden
eddiginél pontosabb empirikus tomegfiiggé PES-t allitottunk tovabba elé a H,'°0, H,''O és
H,'*0 izotophelyettesitett szarmazékokra, melyek az Osszes ismert rezgési-forgasi atmenetet
legalabb 0,05 cm™'-es pontossaggal adjak meg (J. Mol. Spectry., 2006).

Osszességében megéllapithatd, hogy a nagyfelbontastit molekulaspektroszképia
terliletén megvalosult egyiittmiikodés sikeres volt mind a magyar, mind az angol csoport
szamara. A kutatdsok hozzdjarultak nemcsak a magyar elméleti kémiai iskola nemzetkozi
hirnevének Oregbitéséhez, hanem a teriiletet valasztd6 és abban remélhetéen tovabbra is
sikeresen tevékenykedd magyar, angol és orosz hallgatok képzéséhez is. A kutatési
egylttmiikodés a két csoport kdzott terveink szerint a jovoben is folytatddni fog.



