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I1.Activitate stiintifica (participarea in proiecte de cercetare)

Il Activitatea in anul de referinti (date statistice)
| Articole in reviste cu factor de impact cu_indicarea IF | 6 |

IV. Rezultate stiintifice obtinute in anul de referinga (100-200 de cuvinte)

A fost propus un prototip al celulei pentru automatele celulare cuantice moleculare (QCA) in baza
clusterilor planari patrati bi-electronici, punand in evidenta rolul diferitor vibratii in forma functiei de
raspuns celuld-celuld. A fost dezvoltat modelul vibronic multimodal pentru un cluster planar patrat bi-
electronic cu valentd mixta, care a fost aplicat pentru analiza fenomenului localizare-delocalizare. Modelul
include interactiunea electronilor excesivi atat cu vibratiile “respiratorii”, cat si cu vibratiile inter-centrale
care moduleaza integralele de transfer electronic. S-a demonstrat ca cuplarea cu doua vibratii Big poate fi
substituitd cu cuplarea efectiva cu ,,modul de interactiune”. In rezultat, problema complexa vibronica tri-
modala poate fi redusa la problema bi-modala, care include modul de interactiune de simetria B1g cu natura
hibrida si vibratia pur inter-centrala Aig. Analiza minimelor potentialului de suprafata adiabatic inferior a
aratat ca cele doud vibratii produc efecte competitive asupra proprietatilor localizare-delocalizare. Prin
urmare s-a constatat cd cuplarea predominanta cu vibratia Big formeaza potentialul de suprafata adiabatic
cu doud minime, perechile electronice 1n fiecare minimum fiind localizate predominant pe o diagonald a
patratului, iar cuplarea predominanta cu modul Aig conduce la formarea unei suprafete cu un singur
minimum, care descrie perechea de electroni complet delocalizata.
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