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A kvantumkémia egyetemi tananyagot képező törvényei szerint
a molekulákban lévő atommagok lokális mozgást végeznek egy
ún. egyensúlyi szerkezet kis környezetében. Ez a közlemény az
atommagok nagymértékű delokalizációjára mutat példát a HHe+

3

molekulakomplex esetében: míg a komplex egyensúlyi szerkezete
T alakú és planáris (kétdimenziós), addig a valódi szerkezet tér-
belivé (háromdimenzióssá) válik, a szolvatáló He-atom magsűrű-
sége nagy kiterjedésű tórusszal jellemezhető. A vizsgálat bemu-
tatja azt is, hogy a delokalizáció miképpen változik a komplex
rezgéseinek függvényében: a magsűrűséget jellemző tórusz meg-
marad, de különböző mértékben, jól értelmezhetően felhasad. 

Coupled cluster-molekuladinamika tömbfázisú
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A közlemény azt az új CCMD-eljárást mutatja be, amely a gépi
tanuláson és a lokális korrelációs módszereken alapul. Az eljárás
segítségével tömbfázisú rendszerek (folyadékok, oldatok, szilárd
anyagok) esetén is lehetővé vált olyan pontos leírás, ami koráb-
ban csak gázfázisú molekulák esetén volt elérhető. A CCMD-t a
szoba-hőmérsékletű vízre alkalmazva sikerült ennek a komplex
rendszernek minden fontosabb kísérleti eredményét visszakapni,
tisztán elméleti úton.
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Válogatás

Az MTA Kémiai Tudományok Osztálya által kiválasztott aktuális két publikáció közül az első egy új
CCMD- (Coupled Cluster Molecular Dynamics) eljárást mutat be, amely a gépi tanuláson és a lokális
korrelációs módszereken alapul. A második közleményben a szerzőknek kvantummechanikai számí-
tásokkal sikerült felfedni a HHe+

3 molekulakomplex esetében az atommagok nagymértékű delokali-
zációját.
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Az MTA Fenntartható Fejlődés Elnöki Bizottságának
állásfoglalása a Magyarországon jelenleg 
működő, telepítés alatt álló és jövőben telepítendő 
akkumulátorgyárak ügyében

A fenntartható fejlődés elveivel ellentétben a már megvalósult, il-
letve megvalósítás alatt álló fejlesztéseket nem előzte meg széles
körű társadalmi tájékoztatás és egyeztetés, amely megfelelő stra-
tégiai hatásvizsgálatokon alapulna, illetve az érintettek számára
nem volt mód esetleges kételyeik, ellenérveik érdemi artikulálá-
sára, a fejlesztések valamennyi fenntarthatósági aspektusának a
megismerésére. A fenntarthatóság szempontrendszerét legegy-
szerűbben egy háromlábú székhez szokták hasonlítani; ha bár-
melyik lába sérül, az egész maradandó károkat szenvedhet, kife-
jezve ezzel azt az üzenetet, hogy a gazdasági, a társadalmi és a
környezeti szempontok egyaránt nélkülözhetetlenek, és ezek har-
móniája, integrált szemlélete a legjobb megoldás. Az MTA Fenn-
tartható Fejlődés Elnöki Bizottsága sem mentes a sokakat foglal-
koztató aggodalmaktól, ezért – kiváltképpen a megnyugtató ren-
dezés érdekében – észrevételeket és ajánlásokat tett a döntésho-
zóknak.

Ezek a cím alapján megkereshetők, illetve megtalálhatók 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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