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REPERELE CONCEPTUALE ALE CERCETARII

Actualitatea temei investigate. Scopul urmarit de cercetarea aplicativa din stiintele naturale si
ingineresti, care este inter- sau pluridisciplinard, rezidd in dezvoltarea de noi aplicatii software in
activitatea umana, pe baza cunoasterii stiintifice din cercetarea fundamentala [1-4]. Modelarea
proceselor permite si stabilirea relatiilor de proiectare a sistemelor complexe si a diverselor
tehnologii. Tn tezi autorul si-a propus si contribuie la dezvoltarea unor aspecte teoretice si
aplicative de modelare a proceselor fizice pe calculator prin elaborarea aplicatiei adaptive pentru
asistenta rezolvarii problemelor din doui domenii de cercetare. Intru realizarea acestui obiectiv a
fost efectuatd o analiza a experientei acumulate in domeniul dezvoltarii aplicatiilor adaptive (AA)
si sistemelor suport de decizie (SSD) [5], urméand a fi formulate propuneri de elaborare a
aplicatiilor adaptiv-parametrice (AAP) in fizica teoretica. Aplicatia adaptiva dezvoltatd a fost
utilizata pentru determinarea starilor vibrationale ale moleculei de fullerene Cgo. Aceasta problema
este una importanta in contextul modeldrii vibratiilor moleculare si a spectrelor de oscilatie 1n
sisteme simetrice cu multe grade de libertate. Cea de-a doua problema solutionatd vizeaza
modelarea interactiunii electron-fononice in cristale dopate cu ioni de pamanturi rare (PR). Cele
mai studiate efecte ale interactiunii electron-fononice in cazul ionilor de PR 1in cristale sunt
relaxarea multifononica, benzile vibronice, largirea benzii in functie de temperatura sau transferul
de energie non-rezonant asistat de fononi. Avandu-se in vedere ca despicarile Stark pentru ionii de
PR sunt de ordinul energiei fononilor de retea, ar putea sa apara si alte efecte legate, in special, de
procesele in aproximatia de cvasirezonantd. Daca distanta dintre doud niveluri Stark este aproape
de rezonantd in regiunea spectrului fononic, atunci interactiunea electron-fononicad creeaza stari
vibronice mixte, care determind modificari ale liniilor spectrale optice (largirea, asimetria,
despicarea sau deplasarea) [6, 7]. in unele cazuri, tranzitiile vibronice si efectele de rezonanta sunt
atat de puternice, incat atribuirea nivelurilor electronice este ambigua. Pentru a avea efecte de
rezonantd intense este necesard existenta cuplajului electron-fononic destul de puternic si a
varfurilor ascutite in densitatea fononica din regiunea de rezonantd. Acest lucru explica de ce
datele experimentale privind efectele de rezonanta in compusii ionici se referd, in special, la ionii
Yb** (4% [7, 8], Tm** (4f*) [9], Pr** (4% [10] sau Ce** (4f') [11], adici la ionii de PR la
inceputul si la sfarsitul seriei lantanidelor, care poseda o interactiune electron-fononica destul de
puternica [12, 13]. In teza este prezentatd analiza spectrelor Yb** in Y3A1501, (YAG). Cristalul
YAG este cunoscut ca avand varfuri ascutite in densitatea fononica [12-14]. Aceste investigatii
sunt importante atat din punctul de vedere al fizicii teoretice si computationale, cat si din
perspectiva utilizarii practice a acestor materiale in calitate de activator laser. Intr-adevir,
interactiunea electron-fononica cvasirezonantd in spectrele optice ale ionilor de PR in compusi
anorganici se manifesta prin despicdrile sau deplasarile liniilor electronice, precum si prin efectele
termice (deplasari sau largiri). Pentru unii ioni, cuplajul electron-fononic determina interferente
destul de mari ale nivelurilor electronice pure cu cele vibronice, astfel Tncat elucidarea structurii
electronice constituie o importantd problema de solutionat. Aceste efecte depind in mare masura de
rezonanta intre nivelurile Stark si energia varfurilor fononice in apropierea regiunii de rezonanta si



de cuplarea electron-fononica. Aceasta din urma conditie determind ca efectele sa fie mai

"

pronuntate pentru ionii de PR* in seria lantanidelor, adicd a elementelor chimice din grupa
metalelor de tranzitie de tip f. Expresiile analitice obtinute pentru despicarea unui nivel electronic
in rezonantd cu un nivel vibronic descriu bine datele experimentale pentru Yb*" in YAG [7]. S-a
ardtat ci aceeasi cuplare cvasirezonanta a primelor doud niveluri Stark pentru multipletul 2Fs; cu
un fonon cu w ~327 cm™ este responsabild pentru despicarea celui de-al doilea nivel Stark.
Explicarea unor astfel de efecte electron-fononice pronuntate pentru Yb®" este conditionatid de
configuratia ionilor (deplasari electron-fononice de pana la 35 em™ au fost estimate pentru
nivelurile electronice Tm®* (4f'%) in CaF, sau SrF») si varfurile de vibratie ascutite in YAG care ar
putea fi asociate cu miscarea in interiorul sau in exteriorul grupului tetraedric Al0;° [7, 8, 15, 16].

Modelele analitice sunt aplicabile limitat din cauza caracterului complex al sistemelor cercetate,
de aceea modelele numerice si simularea pe calculator devin tot mai des utilizate in aceste domenii
de cercetare, care astazi au trasaturi interdisciplinare tot mai pronuntate. Vom mentiona in acest
context ca Wolfram Mathematica este un program simbolic matematic de calcul folosit in multe
domenii stiintifice si in inginerie. Tn calitate de mediu de dezvoltare a interfetei web a AAP este
utilizat Oracle Application Express [17].

Astfel, scopul principal al tezei este de a dezvolta modele teoretice si tehnici de creare a
aplicatiei adaptive pentru modelarea pe calculator a vibratiilor moleculare si a spectrelor de
oscilatie in sisteme simetrice complexe cu multe grade de libertate. Tn particular, scopul consista
in determinarea starilor proprii ale moleculei si ale ionului de fullerene, a interactiunii electron-
fononice in cristale dopate cu ioni de pamanturi rare, precum si In compararea rezultatelor
teoretice obtinute cu datele experimentale, astfel fiind determinat setul de valori corespunzatoare
ale parametrilor modelelor fizice folosite. Un alt aspect important al cercetdrii reprezintd
promovarea utilizarii succeselor obtinute in dezvoltarea aplicatiilor adaptive in procesul de

proiectare si realizare a aplicatiilor adaptiv-parametrice in fizica teoretica.
Tn acest context, obiectivele majore ale tezei sunt urmatoarele:

1. Elaborarea aplicatiei adaptiv-parametrice pentru modelarea oscilatiilor n sistemele simetrice
complexe cu multe particule si compararea cu datele experimentale pentru fullerene.

2. Cercetarea transferului rezonant de energie ntre patru centre in formalismul hamiltonianului
de interactiune multipolara a ionilor de paméanturi rare cu componenta transversald a
campului electromagnetic.

3. Modelarea interactiunii electron-fononice de rezonantd pentru ionii de pamanturi rare in
cristale laser si compararea spectrelor de absorbtie, pe baza aplicatiei adaptiv-parametrice
elaborate, cu rezultatele numerice obtinute pentru forma liniilor de absorbtie

corespunzatoare.

Metodologia cercetdrii stiintifice se intemeiazd pe teoria grupurilor, teoria rezonantei

electron-fononice, teoria aproximatiei adiabatice in reprezentarea cuantica secundara, modelul



hamiltonianului de interactiune multipolard a ionilor, precum si pe metode si tehnici de

dezvoltare si implementare a aplicatiilor adaptive.
Noutatea stiintifica a rezultatelor obtinute:

1. Au fost modelate pe calculator oscilatiile moleculei de fullerene si a fost obtinuta forma liniei

de absorbtie pentru ionul C. . Pentru prima datd s-a constatat cd ldrgimea structurilor

obtinute depinde de frecventa tranzitiei radiative spontane.

2. A fost calculat spectrul de oscilatii al moleculei de fullerene Cgo utilizdnd reprezentarile
ireductibile ale teoriei grupurilor.

3. A fost cercetat transferul rezonant de energie intre patru centre in formalismul
hamiltonianului de interactiune multipolara a ionilor cu componenta transversald a campului
electromagnetic local. A fost supusa analizei structura topologica a diagramelor ce descriu
fenomenul fizic respectiv, fiind identificate mecanisme distincte de transfer in conformitate

cu cuplajul acceptorului la donori si dupa reductibilitatea diagramelor.

4. A fost modelata interactiunea electron-fononic de rezonantd pentru ionul Yb®" in trei cristale
laser diferite: Yb**(5at.%) in YAG, Yb®*'(0.2at.%) in LiNbO; si Yb**(20at.%) in itrium-
litium-fluorid (YLF), rezultatele numerice obtinute pentru forma liniilor de absorbtie fiind
comparate cu spectrele experimentale.

Problema stiintifica solutionatd constd in elaborarea aplicatiei adaptiv-parametrice pentru
analiza, procesarea si generarea datelor la cercetarea Sistemelor fizice complexe, ceea ce a
rezultat cu modelarea fullerenelor si a cristalelor laser dopate cu ioni de pamanturi rare pentru
utilizarea in asistenta cercetatorilor la solutionarea acestor familii de probleme.

Semnificatia teoreticd a tezei 1isi gaseste exprimare in elaborarea algoritmului de
descompunere a reprezentdrii mecanice a sistemului in reprezentari ireductibile si Tn modelarea
oscilatiilor moleculei de fullerene. A fost cercetat transferul rezonant de energie intre patru
centre in formalismul hamiltonianului de interactiune multipolara a ionilor. De asemenea, a fost
propusa si implementata o tehnica proprie de elaborare a aplicatiilor adaptive pentru asistenta
modeldrii pe calculator a problemelor fizice.

Valoarea aplicativa a lucrarii este determinatd, in primul rand, de faptul ca a fost realizata
aplicatia adaptiva pentru determinarea starilor vibrationale ale moleculelor de fullerene si pentru
modelarea interactiunii electron-fononice de rezonanta pentru ionii de pamanturi rare in diferite
cristale laser. De asemenea, rezultatele obtinute in domeniul modelarii sistemelor complexe sunt
utilizate in cadrul Proiectului institutional de cercetari stiintifice fundamentale 15.817.02.29F,
directia strategica ,,Materiale, tehnologii si produse inovative”. Bineinteles, cercetarile respective
sunt reflectate si Tn curriculele cursurilor universitare ,,Fizica clusterilor” si ,,Modelarea
sistemelor complexe” pentru studii la masterat, precum si ,,Metodologia cercetarii” si
,Procesarea datelor si data mining” incluse in programul de studii avansate de doctorat, tinute la



Universitatea de Stat din Moldova (USM), precum si la proiectarea si crearea aplicatiilor pe
calculator.

Rezultatele stiintifice principale inaintate spre sustinere:

1. A fost propus algoritmul de obtinere a deplasarilor simetrizate in sisteme simetrice complexe
cu multe grade de libertate si pe baza algoritmului dat sunt determinate starile vibrationale
ale moleculelor de fullerene.

2. Forma liniei de absorbfie pentru ionul C,; este determinatd de rezonanta electron-vibrationala

si largimea ei depinde de frecventa tranzitiei radiative spontane.

3. Hamiltonianul de interactiune multipolard a ionilor de pamanturi rare a fost generalizat

pentru cazul a patru centre si a fost cercetat transferul rezonant de energie.

4. Pe baza aplicatiei adaptiv-parametrice elaborate a fost simulata forma liniilor de absorbtie Tn
cristale laser dopate cu ioni de Yb**, fiind in concordanta cu rezultatele experimentale.

Aprobarea si implementarea rezultatelor stiintifice: Materialele tezei au fost prezentate la
conferinte stiintifice nationale si internationale: 8" International Conference on Materials
Science and Condensed Matter Physics (MSCMP-2016), ,,Mathematics&IT: Research and
Education” (MITRE-2015), 7th International Conference on Physics of Advanced Materials
(Tasi, UAIC), conferintele stiintifice nationale anuale cu participare internationala ,,Integrare prin
cercetare si inovare. Atelierul ,,Fizica si Inginerie”, organizate de Universitatea de Stat din
Moldova, Conferinta Nationala de Fizica etc. Rezultatele obtinute sunt utilizate in cadrul
Proiectului institutional de cercetari stiintifice fundamentale 15.817.02.29F, directia strategica
»Materiale, tehnologii si produse inovative”. Cercetarile respective sunt reflectate si in
curriculele cursurilor universitare ,Fizica clusterilor”, ,,Modelarea sistemelor complexe”,
,Metodologia cercetarii” si ,,Procesarea datelor si data mining” tinute la Universitatea de Stat din
Moldova.

Publicatii la tema tezei. Continutul de baza al tezei este reflectat in 20 de lucrari stiintifice la
tema tezei, inclusiv 2 articole cotate ISI, 4 articole in reviste stiintifice cu recenzenti din
Registrul national al revistelor stiintifice (categoria B) si 11 teze la conferinte internationale si
nationale de specialitate, inclusiv 5 publicatii fard coautori si 5 comunicari la foruri stiintifice
nationale si internationale de specialitate.

Volumul si structura tezei. Teza consta din introducere, trei capitole, concluzii generale si
recomandari, bibliografia ce cuprinde 173 titluri. Lucrarea contine 25 figuri, 7 tabele, 5 anexe si
este expusd pe 172 pagini.

Cuvinte-cheie: fullerene, ioni de pamdanturi rare, interactiune electron-vibrationald,

interactiune electron-fononica, modelare, aplicatie adaptiva, sistem complex.



CONTINUTUL TEZEI

Tn Introducere sunt argumentate actualitatea si importanta problemei abordate, fiind punctate
scopul si obiectivele tezei, specificate noutatea stiintifica a rezultatelor obtinute, metodologia
cercetdrii si problema stiintificA solutionatd, semnificatia teoreticd si valoarea aplicativa a
lucrarii, precum si aprobarea rezultatelor.

Materia cuprinsa in Capitolul 1, intitulat ,,Concepte evoluate ale modelirii proceselor fizice
prin utilizarea aplicatiilor adaptive”, reprezinta o trecere In revistd a literaturii Tn domeniul de
cercetare pe care este axata teza, fiind astfel la final formulate scopul si obiectivele tezei, precum
si problemele de cercetare si directiile de solutionare a lor in teza.

In Capitolul 2, avand titulatura ,,Modelarea vibratiilor moleculare si spectrelor de oscilatie
n sisteme simetrice cu multe grade de libertate si determinarea starilor proprii ale moleculei si
ionului de fullerene”, este rezolvata problema inversa pentru dinamica fullerenului Cgp, Sunt
formulate modelul semiclasic si metoda numericd de evaluare a spectrului energetic, fiind
prezentat operatorul de interactiune electron-vibrationala pentru fullerenul Cgo si cercetatd

influenta rezonantei electron-vibrationale asupra liniei de absorbtie in ionul c.}. Tn acest context,

este dezvoltat modelul teoretic si formulat algoritmul de calcul pentru obtinerea deplasarilor
simetrizate in sistemele simetrice complexe utilizand reprezentarile ireductibile ale teoriei
grupurilor. Rezultatele calculului pentru molecula de fullerene sunt comparate cu datele
experimentale, fiind prezentata si structura sistemului informatic adaptiv pentru determinarea
starilor vibrationale ale moleculei de fullerene, precum si implementarea practicd a aplicatiei.
Importanta practica a algoritmului respectiv se bazeaza pe posibilitatea automatizarii procesului
de descompunere a reprezentarii mecanice a sistemului in reprezentari ireductibile, care este
foarte importanta la cercetarea sistemului simetric complex prin utilizarea teoriei grupurilor.
Metoda propusa utilizeaza concepte informatice ca: problema, problemd bine-structurata,
problema slab-structurata, sistem suport pentru decizii, familie de fullerene, familia problemelor
de determinare a starilor proprii ale moleculelor de fullerene, teorie formala (axiomatizatd) a
domeniului de cercetare. Familia problemelor de determinare a starilor proprii ale moleculelor de
fullerene este o familie numadrabilda de probleme, iar elementele acester familii sunt probleme
slab-structurate.

Tn modelul utilizat Tn [18] si prezentat in Figura 1 fortele de interactiune intre atomi sunt de
tip Hooke: fiecarei legaturi chimice (monovalente pe pentagoane si bivalente pe hexagoane) i se
pun in evidentad constante de elasticitate Hooke: p pentru pentagoane si h pentru hexagoane. Se
introduc si constantele elastice 7 pentru interactiunea intre doua legaturi monovalente si 77 pentru

interactiunea intre legaturile de diferite tipuri. Astfel, potentialul de interactiune are forma:

U (n(p), n(h), 91'(”)' Hi(n); D, h, T, 77) —
@
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unde rl.(p), r reprezintd distanta dintre atomi in legatura i monovalenta sau bivalenta,

L
), )

corespunzator; — distanta dintre atomi 1n legatura neperturbatd monovalentd sau

bivalenta, corespunzaitor; 9}“,0}’“ — unghiul i dintre legaturi echivalente sau diferite,

corespunzator; 90(”), 65’7) — unghiul neperturbat dintre legaturi echivalente sau diferite,

corespunzator.

Fig. 1. Modelul interactiunii elastice pentru un fragment de Cgp.

Simetria tipurilor de oscilatii se determind din dezvoltarea reprezentarii reductibile mecanice
dupa reprezentarile ireductibile ale grupului I, [19, pp. 38-40]:

Tnee = 244 + 3Ty, + 4T3, + 6G, + 8H, + A, + 4Ty, + 5Ty, + 6G,, + 7H,, . @)

Indicii g si u din (2) denotd reprezentarea ireductibild para si, respectiv, impara. Deoarece
operatorul K comuti cu toate operatiile g ale grupului I, (g "Kg = K), acesta poate fi adus la
forma cvasidiagonala utilizand proiectorul simetric [19]:

P/ =IéZDi,f(g)g , (3

geG
unde G este ordinul grupei, iar |1” este dimensiunea reprezentarii y. Utilizand operatorul de

proiectie (3), pot fi construite deplasarile simetrice:

0]) = (Igj >.D; (g)g0). )

geG
In baza deplasarilor simetrice (4), operatorul K are forma cvasidiagonala [20], care reiese din (2):
K =K®&(A)+3KW(T,)+3KW(T,,) +4KO(G,) +5KO (H,) +
+ K(l)(AJ)+3K(5) (Tlu) +3K(5) (T3u)+4K(6)(Gu) +5K(7)(Hu) ! (5)
unde NK ™ (y) denoti blocul matriceal de dimensiunea (n X n) si care poseda n valori proprii de

tip 5, iar N denota degenerarea oricarei valori proprii. Elementele de matrice din (5) se calculeaza

dupa formula:



<Xi}/ ‘K‘Yklﬂ> = ZDﬁ (g)(X |K|gY>57ﬂ5ik )

geG
unde X, Y denotd orice orbita A, B, (X|K|gY) fiind tabulate Tn [21], iar Dj este matricea
reprezentarii ireductibile ya grupului Iy,. Algoritmul de calcul este prezentat in tabelul de mai jos.

Tabelul 1. Algoritmul de calcul pentru molecula de fullerene

1. Se construieste cate un proiector pentru fiecare tip
al reprezentdrii ireductibile, dupad formula:

0_ |1
PO= |1 K@)l

\ [EG

2. Se gasesc vectorii proprii cu valori proprii egale
cu 1, care vor servi baza a subspatiului invariant al
proiectorului.

3. Se obtine combinatia liniara a vectorilor de baza
obtinuti pentru proiectorul unei reprezentari
ireductibile concrete, care va fi vectorul oscilatiei
normale.

Un rezultat marcat de catre doctorand este realizarea vizualizarii rezultatelor. Fiecare frecventa
este Insotitd de reprezentdrile grafice ale starilor vibrationale respective. De mentionat ca prin
metoda infografica este astfel aratatd degenerarea fiecarei frecvente. Aceasta se realizeaza prin
afisarea alaturi de frecvente a reprezentarilor grafice ale starilor proprii corespunzatoare.
Molecula de fullerene C4y poseda simetria icosaedrului (Fig. 2 (a)), iar insusi fullerenul
reprezintd un icosaedru cu varfurile tesite (Fig. 2 (b)). Exista 60 de operatori diferiti de rotatie, a
caror actiune transforma icosaedrul in sine. Fiecarui operator de rotatie 1 se poate pune in

corespondenta operatorul de reflexie care pastreaza simetria icosaedrului.

(a) (b)

Fig. 2. Icosaedru (a) si icosaedru trunchiat (b).

Cu ajutorul coordonatelor varfurilor poate fi construita reprezentarea tridimensionala a grupului
de rotatie, a carui baza coincide cu baza sistemului cartezian de coordonate (x,y, z). Acest proces
constd din doua etape. Prima etapa reprezinta stabilirea a 12 rotatii ale icosaedrului, care transleaza
unul dintre cele 12 varfuri ale icosaedrului intr-un varf prestabilit (de exemplu, Tn punctul 2 din

Fig. 2 (a)), pentru care insusi icosaedrul se transforma singur in sine fara modificarea orientarii in



sistemul de coordonate. Aceste rotatii se gasesc intr-un mod simplu din considerente geometrice.
A doua etapa reprezinta aplicarea operatorului de rotatie in jurul unei axe care trece prin varful
selectat la prima etapa (in exemplul nostru, axa trece prin nodurile 1, 2 din Fig. 2 (a)), pentru
fiecare operator utilizat la etapa data. Astfel, aplicand fiecarui dintre primele 12 varfuri 5 operatori

2
5
Pentru a obtine grupul complet, care ar contine si reflexia, fiecare din cei 60 de operatori de rotatie

de rotatie in jurul axei cu —i, unde i = 0, 1, 2, 3,4, vom obtine toti cei 60 de operatori de rotatie.

se multiplica cu operatorul de reflexie (inversie) fatd de unul dintre planurile de reflexie (de
exemplu, Tn Figura 2 (a) se poate alege planul (x,z), ceea ce este echivalent operatorului y —» —y).
Pentru stabilirea reprezentarii mecanice a grupului, fiecare atom de fullerene (adica, varful
icosaedrului tesit) trebuie asociat cu o baza locala, pe vectorii céreia va fi descompus vectorul de
deplasare, asa cum este prezentat in Figura 3. Se poate alege orice baza ortonormatd, de exemplu,
care ar coincide cu axele x,y,z. Pentru comoditate, unuia dintre atomi i s-a atribuit urmatoarea baza:
primul vector coincide cu raza vectoare a atomului; al doilea vector se alege perpendicular
primului, astfel incat sa fie coplanar cu muchia formata de doua fete hexagonale; al treilea vector
se determina ca produs vectorial al primilor doi vectori, ceea ce automat 1i asigura ortogonalitatea
in raport cu primii doi vectori. Un astfel de triplet ordonat de vectori formeaza o baza de dreapta,
adica produsul mixt al acestor vectori este mai mare decat zero. Prin rotirea acestui atom cu

operatorii de rotatie putem obtine baza locald pentru orice alt atom.

Fig. 3. Formarea bazelor locale ale deplasarilor atomilor moleculei de fullerene.

Pentru a obtine reprezentarea mecanica a operatorilor, operatorul elementului g; se prezinta

ca 0 matrice A® din 60 x 60 = 3600 blocuri BIE;), unde fiecare bloc este o matrice 3x3. Adica,

dimensiunea matricei operatorului elementului g; coincide cu numarul de grade de libertate ale

fullerenului si contine 32400 de elemente. Daca operatorul i transfera atomul m in |, atunci

10



matricea Bl(,;) este 0 matrice unitard care transforma baza atomului m Tn baza atomului I. Daca

operatorul nu transforma atomul m Tn atomul |, atunci matricea BIE;) este nuld. Evident ca doar un

singur bloc este nenul in fiecare coloani si in fiecare rand al matricei A%, deoarece fiecare atom
se transfroma doar intr-un alt atom. Reprezentarea mecanica a moleculei de fullerene poate fi
descompusa in reprezentari ireductibile (2), precum in lucrarea [19]. Reprezentarea oscilatorului
contine toate reprezentdrile ireductibile, cu exceptia reprezentdrilor tridimensionale care
corespund translarii (T'1,) si rotatiei (T;4). Cunoscand reprezentarea mecanicd, nu este complicat
a crea proiectorii dupa formula PWx = Ax =Y, y,;ék(y) si a gasi vectorii lor proprii, care
reprezintd o baza a subspatiului sdu invariant, unde indicele k parcurge toate proiectiile in
substaiul invariant. Formand functia energiei potentiale de la coordonate in aceastd bazd a
subspatiului, nu este greu a stabili asemenea combinatii liniare ale acestor vectori care ar fi
coordonate normale. Descompunem energia potentiald in seria Taylor pana la derivata doi in
jurul punctului cu starea neperturbatd. Putem alege energia potentiala astfel ca termenul zero sa
fie nul, iar suma termenelor cu derivata intéi sa fie egala cu zero, deoarece energia potentiala este

minimald in starea neperturbatd. Atunci energia potentiald va avea forma U =2 ; a;;x;x;.
Diagonalizand matricea |al-j |, vom obtine vectorii proprii care coincid cu vectorii oscilatiilor
normale, ceea ce reiese din sensul procedurii de diagonalizare a matricei, deoarece matricea

. - . . - .12 .-
obtinuta va avea valori nenule doar pe diagonala, care corespund termenului a;x; . Substituind

vectorii obtinuti ai oscilatiilor normale in functia energiei potentiale, din ecuatia Lagrange vom

avea mxl + a;l-xlt =0, % = w}?, unde w? este pitratul frecventei unghiulare a oscilatiilor

normale. Valorile wyeor sunt obtinute pentru fullerene in modelul interactiunilor elastice (a se
vedea ecuatia (1)) si sunt prezentate in Tabelul 2. Parametrii au fost calculati minimizand

. L2
(i) (i)
Oexp ~ Oreor

exp

10
functionala F(p,h,7r,77)=Z‘ prin metoda gradientului [22]. Dupa minimizarea
=

functionalei, abaterea standard relativa s-a micsorat pana la valoarea de 14.7% pentru constante

de elasticitate: p = 384.0 N/m, h = 443.8N/m, ™/ , = 67.4 —— 1/ , =543 —— unde

m-rad?’ m-rad?’
a = 0.14 nm este distanta dintre atomii vecini. Rezultatul obtinut difera de acel prezentat Tn [20]
din cauza ca am folosit date experimentale precizate [23, 24] si am utilizat o precizie mai mare
datoritd numarului de iteratii mai mare.

In lucrérile [25-29] frecventele teoretice au fost obtinute cu ajutorul teoriei functionalei de
densitate (DFT) in aproximatia densititii locale (LDA). In dependenta de setul ales de functii ale
bazei, de exemplu in descompunerea a 24000 de unde plane [27], care necesita resurse
computationale substantiale, au fost obtinute urmatoarele abateri standard relative de la valorile
experimentale: 0.039 [25], 0.1 [26], 0.019 [27], 0.019 [28], 0.022 [29].
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Tabelul 2. Comparatia dintre frecventele teoretice si experimentale ale oscilatiilor normale
pentru molecula de fullerene

Gradul Otheor M | @pheor, ML | Wipeors M1 | Wexp, cM™! | @eyp, cm™!
degeneririi [30] [24] [23, 24] [31]
Ay 1 374 510 494 496 497
1369 1830 1607 1470 1469
Tig 3 450 513 565 568 567
885 1045 813 831 875
1327 1662 1309 1289 1282
T3y 3 542 615 547 553 536
638 724 717 756 -
874 951 757 796 800
1491 1900 1385 1345 1333
Gy 4 369 433 484 485 487
513 593 554 567 569
599 657 745 736 756
1012 1327 1123 1079 -
1443 1813 1332 1310 1307
1600 2006 1578 1482 1501
H, 5 229 274 259 272 271
357 413 427 433 434
485 526 694 709 711
627 828 760 772 774
999 1292 1103 1099 1101
1187 1575 1328 1252 1248
1479 1910 1535 1425 1422
1675 2068 1628 1575 1573
Ay 1 1101 1243 929 984 946
Tiv 3 419 478 522 526 -
457 618 570 575 574
1098 1462 1227 1182 1182
1416 1868 1560 1429 1427
T3, 3 307 358 330 343 -
483 526 696 753 -
851 1122 954 973 1044
1123 1543 1239 1205 1200
1574 1954 1598 1525 1536
Gy 4 300 360 353 353 -
604 663 708 764 -
769 876 753 776 -
849 1086 970 961 960
1440 1845 1369 1309 1313
1571 2004 1525 1422 -
H, 5 339 405 399 403 -
414 470 533 534 -
514 569 654 668 667
731 849 727 743 682
1167 1464 1243 1223 1219
1426 1797 1387 1344 1375
1676 2086 1622 1567 -
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Tn lucrarea [30] este folosit, ca si in studiul nostru, modelul interactiunii elastice pentru patru
parametri. S-a obtinut abaterea standard relativa de 0.228, care este cu 8.1% mai mare decat in
calculele noastre. Aceasta diferentd poate fi explicata prin faptul ca in studiul nostru am optimizat
parametrii de interactiune intre atomi, tinandu-se cont de legdturile cu valente diferite din molecula
de fullerene, pe cand in [30] parametrii p, h, pe de o parte, si m, 1, pe de alta parte, sunt egali.
Astfel, din comparatia frecventelor teoretice obtinute cu cele prezentate in [25-30] putem conchide
ca rezultatele noastre au Tmbunatdtit cu 8.1% rezultatele modelului elastic, insa DFT poate
conduce la rezultate mai exacte Tn cadrul unor calcule cu un consum ridicat de resurse
computationale.

Tn Figura 4 sunt prezentate, Tn aspect comparat, datele teoretice calculate in baza algoritmului
dezvoltat cu valorile experimentale [23, 24]. Mai multe rezultate experimentale sunt raportate n

1

Ghheor, €M
[ A
2000+ AL
aan =
A
R &
%
A w X
iy
at #A -
500k
1500 An K
> A b4
LB , X
5
I A /%;x 0
1000} 5 R
I G
Py
e 2
I x o,' y a
w0l - (@)
R
el T
P AESLE S
&0
pls [T — cm™!
0 500 1000 1500 2000
1AW ftdexp
0.5
04+ x an e
&
% a4 & = A
03} o °
e B a ° &
" 3 & A & . Iy -
r-3
02} Y .
AT (b)
< A? & ® p s
Fy £
0.1r ® An‘; :’ * - %
* s x
a & & A Ed
N %
0.0 & PR . S \ L (g, cm !
0 500 1000 1500 2000

Fig. 4. Compararea rezultatelor teoretice cu datele experimentale: deviatia frecventelor
teoretice de cele experimentale (a), dependenta erorii relative de frecventa experimentala
(b): ,,0” — rezultatele teoretice obtinute in aplicatia adaptiv-parametrica dezvoltata, ,,x” —

rezultatele teoretice obtinute in [20], iar ,,A” corespund rezultatelor teoretice din [30].
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[32—39]. Dreapta punctata din Figura 4 (a) reprezinta bisectoarea cadranului inti. Din figurile 4
(a) si 4 (b) se observa ca oscilatiile cu frecvente mai mici aduc un aport mai mare in abaterea de
la valorile experimentale. Totodata, putem observa ca modelul teoretic reduce frecventele mici si
mareste frecventele mai mari. Pentru a descrie mai exact oscilatiile fullerenului pot fi utilizate
functiile potentiale optimizate Tersoff sau Brenner [40], teoria DFT sau teoria de perturbatie a
functionalei de densitate (DFPT) [31, 38, 41]. De mentionat ca spectrul de vibratie al structurii
cristaline (grupul de simetrie T,) formate din molecule de fullerene Cgp hidratate in solutii apoase
a fost calculat folosind si abordarea dinamicii moleculare (MD) [42], fiind propusa si ecuatia de

stare pentru solutii apoase de fullerene Cgp [43].

In Capitolul 3, intitulat ,,Modelarea interactiunii electron-fononice in cristale dopate cu
ioni de pamdnturi rare”, sunt prezentate, mai intai, fundamentele teoretice ale modelarii
proceselor fizice in cristalele dopate cu ioni de pamanturi rare, care includ modelul de acoperire
al campului cristalin, definirea starilor electronice, a elementelor de matrice ale operatorului
evolutiei si a interactiunii electron-fononice (IEF) in cristale ce contin impuritati de ioni de
pamanturi rare; sunt elucidate si tehnicile de calcul pentru sectiunea medie de imprastiere si
corelator. Tn continuare este aplicat transferul rezonant de energie intre patru centre in modelul
hamiltonianului de interactiune multipolard a ionilor. A fost obtinutd formula pentru
probabilitatea de transfer al energiei in cristale dopate cu ioni de pamanturi rare utilizind metoda
data a hamiltonianului de interactiune multipolarda. Au fost analizate tranzitiile fononice si
rezonante, care pot fi utilizate in selectarea cristalelor dopate cu ioni de pamanturi rare pentru
obtinerea elementelor logice pentru calculatoarele cuantice. Modelarea interactiunii electron-
fononice de rezonanta pentru Yb®* in trei cristale laser este realizati pe baza aplicatiei adaptiv-
parametrice elaborate, fiind efectuata si comparatia spectrelor de absorbtie experimentale cu
rezultatele numerice obtinute pentru forma liniilor de absorbtie, care demonstreazd o buna
concordant cu datele experimentale la tranzitia °F7 2 (1) — 2Fs;, pentru Yb**(5at.%) in YAG, a
unei parti a spectrului de absorbtie al Yb>*(0.2at.%) in LiNbOs la 10 K si a spectrului de
absorbtie polarizat pentru Yb**(20at.%) in YLF la 10 K.

Cercetarea datd reprezintd o abordare teoretica [44] a problemei IEF in aproximatia de
cvasirezonanta pentru ionii de PR in cristale laser, in acest context fiind dezvoltat aspectul de
modelare a IEF, care a fost propusa in [45]. Sunt prezentate expresiile pentru forma liniei
spectrale, de absorbtie sau de emisie, iar modelul teoretic este aplicat pentru a explica unele
caracteristici spectrale ale tranzitiilor observate experimental [44—46]. Problema teoretica este de
a obtine functia pentru forma liniei de absorbtie sau emisie a luminii de frecventa Q intre cele
douad stari ale sistemului electron-fononic in conditii apropiate de rezonantd (cvasirezonantd).
Hamiltonianul total H = H_ + H¢ + V, contine hamiltonianul electronic He , hamiltonianul de
vibratie H si hamiltonianul de interactiune electron-fononica V. Hamiltonianul de interactiune
poate fi scris, Tn primul rand, ca
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V= Z(vkak +viay).
%

Aici k:(E, W) caracterizeaza fononii, k fiind impulsul fononic si g ramura vibratiei, iar
ay ,af denotd operatorii de anihilare si de creare, v, — operatorii electronici. In cazul in care
|s) si |p) sunt functiile proprii ale Hamiltonianului total H = H_ + He + V si |s) este starea
initiala, atunci functia formei liniei de absorbtie a luminii de frecventa Q poate fi scrisa in modul

urmator:

F@) =) wlds) | 8(a - 9,),
p

unde Q,; = Ep — E si d este operator electronic de tranzitie. Folosind formula

+o0
1
52~ 0y0) = —Re f exp[i(Qys — Q)t — yt]dt,
0

unde y este largimea intrinseca a liniei, functia poate fi scrisa in forma:

+oco
F(Q) = %Ref I(t)exp[—iQt — yt]dt
0
cu
16) = ) (sld* [p)e!Cr 5 (pldls), ©)
p

scrisd cu I(¢) = X, (sld*|p) (p|e*d e~*#*|s). In notatia (t) = e'*d e~™* , formula (6) devine
[15]:

1(t) = (s|d*d(t)]s).

Operatorul unitate poate fi scris ca o suma dupa functiile proprii ale hamiltonianului neperturbat
Hy = H; + H,:

I = Z |r; nk ...)(r; nk | ,
r,n,;

unde r reprezinti stirile electronice si n, este numirul de ocupare a stirii fononice cu vectorul
de unda k. Daca presupunem ca nivelul initial este neperturbat de interactiunea electron-
fononica, atunci starea initiala |s) este functia proprie pentru Hy = H; + H, si poate fi scrisa ca
| i; ...ny ... ), unde i este starea electronica initiala si n;, este numarul de ocupare a starii fononice
cu vectorul k. Expresia finala pentru functia formei liniei este

1 ) 2 Y+ (Q)
F(Q) =- ild
(@ ==3/ | (ildIf)] ooz, @ T, @]
unde, neglijand largimea intrinseca y, putem scrie pentru starea f:
[(Q) =5k |(Floelry |2 [y + 1D8(Q = Qg + A — @) + 1 8(Q — Qp; + Ay + w))], (7

2

5@ = 5P S [l | [ + ] ®

.Q—.Qﬁ +Afr —Wp Q—Qﬁ +Afr+(‘)k
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Daca vom trece in (7) si (8) de la sume la integrale si vom utiliza densitatea starilor fononice,

obtinem:

rQ) = %Z f A ()p(@){[n(w) +1]6(Q — Qp; + Ap — w)
T 0

+ n(a))S(Q — Qi+ Ap + a))}dw, 9)
1 ‘ n(w) +1 n(w)
@) = ﬁz Pof Ar(@p(w) [ﬂ POy Y Py y (10)

unde p(w) indica in (9) si (10) densitatea starilor fononice, A,(w) reprezinta elementul de
matrice al interactiunii electron-fononice mediate dupd fononii cu frecventa w, iar Ag,. determina
pozitia nivelului electronic nedespicat. I'()) reprezinta largirea formei liniei, iar X'(Q) este
deplasarea ei. Despicarea este data de ecuatia prezentata in lucrarea [47], Q — Qf — 26 (Q) = 0.

Acest model teoretic este folosit Tn continuare pentru obtinerea nivelurilor energetice pentru
Yb* in YAG. Spectrele de absorbtie pentru Yb** in YAG la diferite temperaturi au fost masurate
cu un sistem de rezolutie inaltd. Deoarece Yb* (4f13) inlocuieste in YAG Y¥ pozitiile
dodecahedrale de simetrie locala D, atunci 2 multipleti 2F7/2 (fundamental) si 2F5/2 (excitat) se
despicd in 4 si 3 dublete Stark, respectiv. Parametrii sunt utilizati pentru modelarea formei liniei
de absorbtie pentru Yb®" in cvasirezonantd [45], iar rezultatele calculelor numerice sunt
prezentate n figurile 5—7 pentru Yb*(5at.%) in YAG, Yb**(0.2at.%) in LiNbO; si Yb**(20at.%) in
YLF la 10 K, respectiv. Astfel, in Figura 5 (a) este prezentat spectrul de absorbtie la 10 K, care
corespunde tranzitiilor 2F7, =°Fs;; pentru Yb**(5at.%) in YAG. Spectrul ar trebui s contina doar
trei linii zero-fononice pentru Yb¥* corespunzatoare tranzitiilor permise = (1) — ’Fe, N D,
din componenta Stark fundamentala [44]. Prin urmare, pentru a explica spectrele a fost propus
urmatorul model: liniile B si C sunt componentele rezonante despicate pentru al doilea nivel
Stark E, pentru multipletul excitat *Fs al Yb®", in timp ce liniile C’si C" corespund despicarii
pentru al treilea nivel Stark Es. Dacd B si C sunt componente rezonante despicate, potrivit
QA

.. . . e N : o .

relatiei pentru raportul dintre intensitatile celor 2 varfuri 1—1 =g Se obtine pozitia nivelului
2 fr—€21

electronic  nedespicat, adicd Ar. ~323 cm™!  (Ex~10650 cm™1!), energia fononilor

1 si parametrul de interactiune BY/2~26 cm™!. De mentionat ci

1

cvasirezonantd w;~327 cm™
densitatea fononilor in YAG are un varf ascutit si intens la w;~327 cm™", asa cum s-a observat
si la alti ioni [14]. Celelalte varfuri din jurul lui B sau C sunt vibronice, care indica o crestere in
intensitate, desi pozitia lor in raport cu A (in limita erorilor experimentale ale acestor date
publicate) este nedeplasata. Daca liniile C’si C" sunt considerate despicate rezonant, atunci la fel

se obtine A, ~596 cm™* (E3 ~10921 cm ™), w,~603 cm™, fiind Intr-o concordantd bund cu

varful fononic ascutit din YAG [12, 13] si B'/2~13 cm™. Acest model oferd o schema noua
pentru nivelul energetic electronic pentru multipletul %Fs;, al Yb** in YAG: 10327, 10650 si
10921 cm™ [44].
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CONCLUZII GENERALE SI RECOMANDARI

. Este elaborata aplicatia adaptiv-parametrica cu utilizarea softurilor Wolfram Mathematica si
Oracle Application Express pentru determinarea starilor vibrationale ale moleculei de
fullerene si pentru modelarea interactiunii electron-fononice de rezonantd pentru ionii de
pamanturi rare 1n cristale laser. Aceasta aplicatic posedd o interfata web destinata
specialistilor in domeniul fizicii, fara cunostinte in programare si tehnologii informationale.

Termenii utilizati in interfata web si descrierea lor amanuntita sunt din domeniul fizicii.

. Forma liniei de absorbtie pentru ionul C,} este determinatd de rezonanta electron-vibrationala.

Pentru prima data s-a constatat ca largimea structurilor obtinute depinde de frecventa

tranzitiei radiative spontane. Frecventele oscilatiilor proprii ale ionului c;} cu simetria D,, au

fost obtinute prin metoda reductiei grupului icosaedral |, catre grupul D,,, folosind datele

5d !

experimentale pentru oscilatiile fullerenului neutru.

. Compararea rezultatelor teoretice pentru Cgy cu datele experimentale obtinute de diferiti
cercetatori indicd o buna concordanta a datelor. Oscilatiile cu frecvente mai mici aduc un
aport mai mare in abaterea de la valorile experimentale. Astfel, modelul teoretic propus

reduce vibratiile de frecventa joasa si mareste cele cu frecventa inalta.

. Este aplicat, Tn cazul cel mai general, transferul rezonant de energie intre patru centre in
formalismul hamiltonianului interactiune multipolard a ionilor cu componenta transversala a

campului electromagnetic local.

. Este modelatd interactiunea electron-fononica de rezonantd pentru ionul de Yb* in trei
cristale laser diferite. Comparatia rezultatelor numerice obtinute pentru forma liniilor de
absorbtie cu spectrele experimentale indici o bund concordantd a tranzitiei “F7 (1) — 2Fsp
pentru Yb**(5at.%) Tn YAG, a unei parti a spectrului de absorbtie al Yb**(0.2at.%) Tn LiNbO3
la 10 K si a spectrului de absorbtie polarizat pentru Yb**(20at.%) in YLF la 10 K. Totodata,
imbunatatirea calculelor parametrice pentru campul cristalin are o semnificatie limitatd in
astfel de cazuri, deoarece deplasdrile induse de cuplajul electron-fononic ar putea depasi

precizia calculelor numerice.

. Metalele pamanturi rare poseda proprietdti unice si prezinta interes sporit pentru calculul
cuantic, fiind recomandate pentru realizarea dinamicii controlate care permite implementarea
portilor cuantice de n-biti. Frecventele exacte ale tranzitiilor optice depind puternic de

campurile electrice inconjuratoare, iar combinatia dintre benzile spectrale omogene inguste si
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10.

11.

12.

13.

extinderea neomogend semnificativd intr-un interval mare de frecvente oferd pentru

eqe v,

. Se recomanda a folosi aplicatia adaptiv-parametrica pentru asistenta utilizatorilor finali in

solutionarea a doua familii de probleme: determinarea starilor vibrationale ale moleculei de
fullerene si modelarea interactiunii electron-fononice de rezonanta pentru ionii de pamanturi
rare in diferite cristale laser, precum si la cursurile universitare care contin proiectarea si

crearea aplicatiilor pe calculator.
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ADNOTARE
la teza de doctor ,,Modelarea adaptiv-parametrica a unor sisteme fizice complexe”, specialitatea
131.04 — Fizica computationala si modelarea proceselor,
prezentata de Victor CIOBU, Universitatea de Stat din Moldova, Chisinau, 2016,
pentru a obtine titlul de doctor in stiinte fizice

Structura tezei: Teza consta din introducere, trei capitole, concluzii si recomandari,
bibliografie ce cuprinde 173 titluri. Lucrarea contine 25 figuri, 7 tabele, 5 anexe si este expusa pe
172 pagini (131 pagini text de baza). Rezultatele obtinute sunt publicate in 20 de lucrari
stiintifice.

Cuvinte-cheie: fullerene, ioni de pamanturi rare, interactiune electron-vibrationala,
interactiune electron-fononica, modelare, aplicatie adaptiva, sistem complex.

Domeniul de studiu il constituie aspectele teoretice si aplicative de modelare pe calculator
si de dezvoltare a aplicatiilor adaptive in cercetarea sistemelor fizice complexe.

Scopul si obiectivele lucrdrii rezida in dezvoltarea modelelor teoretice si a tehnicilor de
elaborare a aplicatiilor adaptive pentru modelarea pe calculator a vibratiilor moleculare si a
spectrelor de oscilatie in sisteme simetrice complexe cu multe grade de libertate, determinarea
starilor proprii ale moleculei si ionului de fullerene, a interactiunii electron-fononice in cristale
dopate cu ioni de pamant rar, compararea rezultatelor teoretice obtinute cu datele experimentale,
fiind determinat astfel setul de valori corespunzatoare ale parametrilor modelelor fizice aplicate.

Noutatea si originalitatea stiintifica a rezultatelor obtinute. A fost calculat spectrul de
oscilatii al moleculei de fullerene in baza algoritmului propus. A fost aratat ca largimea liniei de
absorbtie pentru ionul de fullerene depinde de probabilitatea tranzitiei radiative spontane. A fost
simulata pe calculator interactiunea electron-fononica de rezonanta in cadrul aplicatiei adaptive
elaborate.

Problema stiintifica importanta solutionata constd in modelarea vibratiilor moleculare si
a spectrelor de oscilatii Tn sisteme fizice simetrice cu multe grade de libertate, n determinarea
starilor proprii ale moleculei si ionului de fullerene, precum si In modelarea interactiunii
electron-fononice in cristale dopate cu ioni de pamanturi rare pe baza aplicatiei adaptive.

Semnificatia teoretica a tezei isi gaseste exprimare in elaborarea unui algoritm de
descompunere a reprezentdrii mecanice a sistemului in reprezentdri ireductibile, precum si n
studiul transferului rezonant de energie intre patru centre in formalismul hamiltonianului
multipolar de interactiune a ionilor. De asemenea, a fost propusd si implementatd aplicatia
adaptiva pentru asistenta modeldrii pe calculator a doua probleme fizice.

Valoarea aplicativa a lucrarii este determinata, in primul rand, de faptul ca aplicatia
adaptiva este utilizatd pentru determinarea starilor vibrationale ale moleculelor de fullerene si
pentru modelarea interactiunii electron-fononice de rezonanta pentru ionii de pamanturi rare in
diferite cristale laser, precum si de faptul ca a fost validata insasi metoda de elaborare a
aplicatiilor adaptive pentru asistenta solutionarii pe calculator a problemelor din fizica sistemelor
complexe.

Implementarea rezultatelor: Rezultatele obtinute sunt utilizate in cadrul Proiectului
institutional de cercetari stiintifice fundamentale 15.817.02.29F, directia strategicd ,,Materiale,
tehnologii si produse inovative”. Cercetarile respective sunt reflectate, de exemplu, si in
curriculele cursurilor universitare ,,Fizica clusterilor” si ,,Modelarea sistemelor complexe” tinute
la Universitatea de Stat din Moldova); ele isi gasesc reflectarea si in procesul de proiectare si
creare a aplicatiilor pe calculator.
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AHHOTANUA

Jokropckas pabota ,, Adanmueno-napamempuieckoe MOOeIuposanue HeKOmopbIx
CodHCcHbIX usuueckux cucmem” no cnennanbHoctu 131.04 — Buiuucaiumensnas gusuxa u
Mooenuposarue npoyeccos, ipeacrarieHa Bukropom HOBY, ['ocynapcTBeHHBIN YHUBEPCUTET
Monnossl, Kumnnes, 2016, 115t mosrydeHHst CTETIEHU TOKTOpa (pru3nyecKux HayK

Crpykrypa nucceprauum: Jluccepranus COCTOMT M3 BBEJCHMS, TpeX IJIaB, BBIBOJOB U
PEKOMEHIAINH, JIUTEePaTyphl, cofepxkamiel 173 naumeHoBanus. Pabora cogepkut 25 puCyHKOB,
7 Tabnui, 5 WpwIOKEHUH, u3jaokeHa Ha 172 crpanmmax (u3 Hux 131 cTpaHHMIl OCHOBHOTO
TeKcTa). Pe3ynbraThl, MpeACTaBlICHHBIC B TUCCEPTAIMU, OIyOrKoBanbl B 20 Hay4HBIX paboTax.

KiaueBble cioBa: (QyiiepeHsl, HOHBl PEAKO3EMENbHBIX 3JIEMEHTOB, 3JIEKTPOH-
KoJieOaTebHOe B3aMMOJICHCTBHE, DSJCKTPOH-(POHOHHOE B3aUMOJCHCTBUE, MOJCINPOBAHUE,
a/IalITUBHBIE MIPUJIOXKEHUS], CII0)KHBIE CUCTEMBI.

O0JacTb MCCJIeJ0BaHUIi: TEOPETUUYECKUE M MPAKTUYECKUE ACHEKThl MOJEIMPOBAHUS U
pa3pabOTKU alalTUBHBIX IPUIIOKEHUHN B UCCIIEOBAHUM CIOKHBIX (PU3NYECKUX CUCTEM.

Henmn u 3agaum padoThl: pa3BUTHE TEOPETHUECKUX MOJENIEH U METOAOB pa3paboTKu
aJalTUBHBIX TPWJIOKEHUH [UIi MOJEIMPOBAHUS Ha KOMIbIOTEpe KoJeOaHMM MOoJieKyl u
HHEPreTUUECKUX CIEKTPOB CIOKHBIX CUMMETPUYHBIX CUCTEM CO MHOTMMH CTEIIEHSIMU CBOOO/IBI,
olpesielIeHne HOPMAaJIbHBIX KOJEOaHMM MOJEKynbl M HOHa (ysiepeHa, 3JIeKTPOH-(POHOHHOE
B3aMMOJICHCTBE B KpUCTAIaX, JIETUPOBAHHBIX MOHAMHU PEIKO3EMENbHBIX 3JIEMEHTOB,
CpaBHEHHME IMOJYYEHHBIX TEOPETUYECKUX pPE3YIbTaTOB C SKCIEPUMEHTAJIbHBIMH IAHHBIMU U
ONpe/e/iecHUe Ha OSTOM OCHOBE COOTBETCTBYIOLIEr0 Habopa mapaMeTpoB MpPHKIaJHbIX
(bu3nUecKux MOIENIEH.

Hayynasi HOBHM3HA M OPHMIMHAJBHOCTH NOJYYEHHBIX pe3yabTaroB. llpu nomomu
IPEJIOKEHHOTO aIropuT™Ma OBl BBIUUCIIEH CHEKTp KoJulebaHui Moiekyisl dynnepeHa. bsuio
MOKA3aHO, YTO UIMpPHHA JIMHUM MOTJIOLIEHUS JUId MOHa (ysuiepeHa 3aBHCUT OT BEPOSITHOCTH
CIOHTaHHOTO mnepexoaa. [Ipm mnomomu pa3pabOTaHHOIO aJaNTUBHOTO TPUIIOKEHUS ObLI
IIPOMOJIETTMPOBAH Ha KOMITbIOTEPE 3JI€TPOH-(POHOHHBIN PE30HAHC.

Peménnasi Hay4yHasih 3agada COCTOMT B MOJEIMPOBAHUHU KojeOaHWH MOJEKyld U
K0J1e0aTEeJIbHBIX CHEKTPOB B CUMMETPUYHBIX (PU3UYECKHX CHCTEMax € OOJIbIIUM KOJUYECTBOM
CTerneHell cBoOO/AbI, B ONpPEeIeHNH HOPMAJIbHBIX KOJIEOAHUH MOJIEKYNbl U MOHa (yisepeHa, a
TaK)Ke B MOJIETIMPOBAHUU 3JIEKTPOH-(POHOHHOTO B3aUMOJAEHUCTBUS B KpHUCTaJIaX, JETUPOBAHHBIX
MOHAMH PEIKO3EMEIIBHBIX JIEMEHTOB Ha OCHOBE aIalITUBHOIO TIPUJIOKEHUS.

TeopeTnueckasi 3HAUUMOCTb PadOTHI COCTOUT, BO-TIEPBBIX, B pa3pabOTKe YIy4IIEHHOTO
aIropuT™Ma Uil Ppa3lIoKEHUs MEXAaHUYECKOro IPEACTABICHUS CUCTEMBI Ha HENPUBOJUMBIE
IIPEJICTaBJICHUS] TPYIIIIBI CHMMETPHUH 3TOW CUCTEMBI; BO-BTOPBIX —B UCCIIEIOBAaHUM PE30HAHCHOTO
NepeHoca SHEPruu MexXay 4-Ms LHEHTpaMU B raMIJIBTOHOBOM (OpMalu3Me MYJIbTHIIOIBHOIO
B3auMoJIeiicTBUS HMOHOB. Takke mHpeasiokeHa M pa3pabdoTaHa aJalTUBHOE IMPHIIOKEHHE IS
MOJIEJTUPOBAHUS CIIOKHBIX (PU3MUECKUX 3aJ]ad Ha KOMIIbIOTEPE.

IIpakTHyeckoe 3HayeHHe padOThI ONPEICICHO, B IEPBYIO OYEPEIb, peaau3aluei
aJaNTUBHOTO MPUJIOKEHUS JUIsl ONPE/IeNIeHNs HOPMAJIbHBIX KoJie0aHUi MoJleKybl QysuiepeHa u
MOJICIIUPOBAHMUSL ~ PE30HAHCHOTO  DJEKTPOH-(OHOHHOTO  B3aUMOJEWCTBUS  JUIi  HMOHOB
pPENKO3eMEeNbHBIX AJIEMEHTOB B Pa3JIMYHBIX JIa3ePHBIX KPUCTAIUIAX, a TaKKe MPOBEPKOM caMoro
MeToa pa3pabOTKM aJalTUBHBIX MPUJIOXKEHUH Ui peIIeHUs 3ajad CIOXKHBIX (PU3UUYECKUX
CUCTEM Ha KOMIIBIOTEpE.

BHeapeHue pe3yJIbTATOB: MOJyYCHHBIE PE3YJIbTAThl UCIIOIB3YIOTCS B (DyHIaMEHTAIbHBIX
Hay4yHBIX UccliefoBaHusX npoekrta 15.817.02.29F, cTtparernueckoe HampasieHue ,,MaTepuasl,
TEXHOJIOTMM ¥ WHHOBALIMOHHBIE MPOIYKTHI . OTH HCCIENOBAaHUS OTPaXEHBI, HAIpUMEp, B
yueOHBIX IJIaHaX YHUBEPCUTETCKUX KypcoB ,,Du3nka KiacTepoB” U ,,MoenupoBaHUe CI0KHbBIX
CUCTEM” YUTAaeMbIX B I'oCyapcTBEHHOM YHUBEpCUTETE MOJOBBI, @ TaKXKE HUCIOIB3YIOTCS NpU
pa3paboTKe M CO3AAHNU KOMITBIOTEPHBIX MPUIIOKEHHH.
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SUMMARY
of the doctoral thesis ,,Adaptive-parametric modeling of some complex physical systems”
Specialty 131.04 — Computational Physics and Process Modeling,
presented by Victor CIOBU, State University of Moldova, Chisinau, 2016
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Thesis Structure: The thesis consists of introduction, three chapters, conclusions and
recommendations, bibliography of 173 references. It contains 25 figures, 7 tables, 5 annexes and
is carried on 172 pages (131 pages — basic text). The presented results are published in 20
research papers.

Keywords: fullerene, rare earth ions, electron-vibrational interaction, electron-phonon
interaction, modeling, adaptive application, complex system.

Field of study is theoretical and applied computer modeling, and adaptive applications
development for the research of complex physical systems.

Goals and objectives of thesis are the development of theoretical models and techniques
for creating adaptive applications for computer modeling of molecular vibration and spectra in
symmetrical complex systems with many degrees of freedom, determining the eigenstates of
fullerene molecule and ion, electron-phonon interaction for rare earth ions in laser crystals,
comparison of the obtained theoretical results with experimental data, thereby setting up the
appropriate values of the parameters in the applied physical models.

Scientific novelty and originality of the obtained results. The oscillation spectrum of the
fullerene molecule was calculated based on the proposed algorithm. It was shown that the
absorption line width of the fullerene ion depends on the probability of spontaneous radiative
transition. The resonance electron-phonon interaction was simulated based on the developed
adaptive computer application.

Important scientific solved problem consists in modeling of the molecular vibration and
spectra in the symmetrical physical systems with many degrees of freedom and determination of
the eigenstates of fullerene molecule and ion, as well as in modeling of the electron-phonon
interaction for rare earth ions in laser crystals based on the adaptive application.

Theoretical significance of the thesis is to develop an improved algorithm for
decomposition of the mechanical representation of the system into irreducible representations, as
well as the study of four-center resonance energy transfer in the formalism of multipolar
interaction Hamiltonian of ions. It was also proposed and implemented the adaptive application
for assistance in computer modeling of complex physical problems.

Applicative value of the work is determined primarily by the development of adaptive
application to determine the eigenstates of fullerene molecule and modeling the resonance
electron-phonon interaction for rare earth ions in various laser crystals, and the validation of the
method itself for drawing the adaptive applications for assistance in computer modeling of
problems in the field of physics of complex systems.

Implementation of results: the obtained results are used in the institutional fundamental
research project 15.817.02.29F, strategic direction ,Materials, Technologies and Innovative
products.” These investigations are reflected, for example, in the university courses curricula
,Physics of Clusters” and ,,Complex Systems Modeling” held at the Moldova State University,
as well as in designing and building of computer applications.
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