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Articole în reviste cu factor de impact cu  indicarea IF 6 
 

IV. Rezultate ştiinţifice obţinute în anul de referinţă (100-200 de cuvinte) 

A fost propus un prototip al celulei pentru automatele celulare cuantice moleculare (QCA) în baza 

clusterilor planari pătrați bi-electronici, punând în evidență rolul diferitor vibrații în forma funcției de 

răspuns celulă-celulă. A fost dezvoltat modelul vibronic multimodal pentru un cluster planar pătrat bi-

electronic cu valență mixtă, care a fost aplicat pentru analiza fenomenului localizare-delocalizare. Modelul 

include interacțiunea electronilor excesivi atât cu vibrațiile “respiratorii”, cât și cu vibrațiile inter-centrale 

care modulează integralele de transfer electronic. S-a demonstrat că cuplarea cu două vibrații B1g poate fi 

substituită cu cuplarea efectivă cu „modul de interacțiune”. În rezultat, problema complexă vibronică tri-

modală poate fi redusă la problema bi-modală, care include modul de interacțiune de simetria B1g cu natură 

hibridă și vibrația pur inter-centrală A1g. Analiza minimelor potențialului de suprafață adiabatic inferior a 

arătat că cele două vibrații produc efecte competitive asupra proprietăților localizare-delocalizare. Prin 

urmare s-a constatat că cuplarea predominantă cu vibrația B1g formează potențialul de suprafață adiabatic 

cu două minime, perechile electronice în fiecare minimum fiind localizate predominant pe o diagonală a 

pătratului, iar cuplarea predominantă cu modul A1g conduce la formarea unei suprafețe cu un singur 

minimum, care descrie perechea de electroni complet delocalizată. 
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