UNIVERSITATEA DIN BUCURESTI
Facultatea de Fizica
ScOALA DOCTORALA DE FI1zICA

Leonard Constantin GEBAC

SISTEME SUPRAMOLECULARE FORMATE DIN ATOMI
INCORPORATI IN STRUCTURI INCHISE

REZUMATUL TEZEI DE DOCTORAT

Conducator Stiintific
Prof. dr. Valeriu FILIP

Bucuresti, 2024






UNIVERSITATEA DIN BUCURESTI
Facultatea de Fizica
ScOALA DOCTORALA DE FI1zICA

Leonard Constantin GEBAC

SISTEME SUPRAMOLECULARE FORMATE DIN ATOMI
INCORPORATI IN STRUCTURI INCHISE

REZUMATUL TEZEI DE DOCTORAT

Presedintele comisiei

Prof. dr. Alexandru JIPA - Universitatea din Bucuresti
Conducator Stiintific

Prof. dr. Valeriu FILIP - Universitatea din Bucuresti
Scientific committee

Prof. Dr. rer. nat. Marian ENACHESCU - UNSTPB
Conf. Dr. Mircea BERCU - Universitatea din Bucuresti
CS I Dr. Titus SANDU - IMT Bucuresti

Bucuresti, Tulie 2024






Multumiri

Inainte de toate, doresc s imi exprim recunostinta fatd de Dumnezeu, Marele
Arhitect al Universului, ce a facut posibila aceasta realizare. Familia mea, care m-a sustinut
neconditionat, merita multumiri deosebite. Tatalui meu 1i sunt recunoscator pentru blandetea
si subtilitatea cu care m-a Incurajat sa studiez si sa iubesc Fizica. Sunt profund recunoscator
sotiei mele, Alexandra, si copiilor nostri, Ema, Teo si Isa, pentru dragostea si sprijinul lor
necontenit, precum si pentru credinta lor in mine.

As vrea sa aduc multumiri speciale profesorilor mei coordonatori. Domnului profesor
Valeriu Filip 1i sunt dator pentru indrumarea si sprijinul oferit in realizarea acestei teze de
doctorat. De asemenea, 1i multumesc domnului profesor Mircea Bercu pentru nenumaératele
discutii purtate de-a lungul anilor si pentru indrumarea sa in cadrul lucrarilor de Licenta,
Disertatie si Doctorat. Un gand de recunostinta aparte 1i adresez domnului profesor Vasile
Bercu pentru toate discutiile motivationale si pentru leadership-ul sau exemplar. Fara
contributia sa, aceasta teza nu ar fi fost posibila. Mai multumesc tuturor profesorilor Facultatii
de Fizica care au contribuit la formarea mea ca fizician, le raman indatorat si acestora.

Multumirile mele se indreapta si catre studentii alaturi de care am colaborat in
acesti ani de studii doctorale. Ca indrumator al lucrarilor lor de Licenta, am avut placerea sa
lucrez cu Alina Munteanu, Claudia Jerca, Alex Niculescu, Mihaela Cosinschi, Sorin Bratescu,
Tonut Slabu, Stefan Mateica, Richard Radu, Izabela Gijga, Andrei Aldini si Monica Mirea.
Le multumesc pentru colaborarea lor si pentru contributiile valoroase aduse in cadrul acestor
proiecte.



Cuprins

(1__Introducere 1

[2 Teorie si Metode| 3

2.1 _Structura electronical . . . . . . . ..o 3

[2.1.1  Ecuatia Schrodinger| . . . . . . . . ... . oo oo 3

[2.1.2  Aproximatia Born-Oppenheimer| . . . . .. . .. .. ... oL 3

2.1.3  Teoria Hartree-Fockl . . . . . . ... ... ... ... ... ... 4

2.2 Dinamica Molecularal . . . . . . . . . ... ... 5

2.3 Metodologie| . . . . . . .. 5

3 azul He 7

3.1 Incapsulaa ...................................... 7

3.2 Incapsulare + camp electric| ............................. 8

3.3 Evolutiain timp| . . . . .. .. ... 11

4 Cazul Ne@QC,,H 13
| 201129

|:r) Cazul H6@020H20| 16

[6_Concluziil 19

7 Lista contributiilor proprii 22

7.1 Lucrari publicate in reviste] . . . . . . . . . ... o o 22

[(.1.1  Rewiste cotate ISI| . . . . . . .. . . . oo 22

[7.2  Lucrariin curs de publicare| . . . . . . . .. ..o oo 22

r2.1  Reviste cotate ISI| . . . . . . . .. .. 22

7.3 Lucrari prezentate la conferinte . . . . . . . . .. .. ... .. L. 22

[7.3.1 Conferinte internationalel . . . . . . . .. ... ... ... ... .. 22

[7.3.2  Conferinte nationalel . . . . . .. .. ... .. ... ... ... ... 22

|7.4 Lucrari de Licenta Indrumatel ............................ 23




Introducere

Aceasta teza de doctorat exploreaza proprietati ale custilor moleculare care incapsuleaza
diferiti atomi, de forma X@C,3Hyy. Scopul este de a obtine o intelegere profunda a
mecanismelor de incapsulare si a dinamicii post-incapsulare, avand in vedere aplicatiile
potentiale ale acestor sisteme in diverse domenii stiintifice si tehnologice. Mai mult decat
atat, sunt studiate fenomene de incapsulare si evolutie temporala in care sunt aplicate diverse
campuri electrice stationare. In plus, este realizat si un studiu demonstrativ in care este oferita
perspectiva unei noi aplicatii, nu numai a acestor custi moleculare de dodecahedran, dar si a
altor custi sau sisteme moleculare inchise sau semi-inchise.

Figura 1.1: HC@OQOHQO

Teza este structurata in sase capitole. Primul capitol ofera o introducere generala in domeniul
studiat, in timp ce al doilea capitol descrie metodele utilizate in simulari si procesul de analiza.
In al treilea capitol, este investigatd incapsularea unui atom de heliu (He) in dodecahedronul
CooHyg. Simuldrile realizate cu software-ul GAMESS au explorat mecanismele si dinamica
acestei reactii. A fost determinat intervalul de energii cinetice initiale pentru care are loc
capturarea fara decapsulare, a fost examinat efectul aplicarii unui cAmp electric static asupra
procesului de Incapsulare si a fost analizatd comportarea pe termen lung a noului sistem
endohedral format. Rezultatele au oferit o intelegere detaliata a procesului de incapsulare a
heliului in CygHyg si evolutia acestuia sub influenta campurilor electrice externe sau in absenta
acestora.

Al patrulea capitol se concentreaza pe simularile de dinamica moleculara ab initio pentru a



investiga coliziunea Intre un atom de neon si cusca moleculara CogHsg. Studiul a identificat
patru posibile rezultate in functie de viteza initiala a neonului, variind de la reflexie si
distrugerea custii pana la incapsulare si ejectie. In cazul incapsularii, simularea de 4.8 ps
a aratat stabilitatea frecventei de oscilatie a neonului si evolutia sistemului catre o stabilitate
crescuta. Frecventa principala de oscilatie de 16 THz sugereaza aplicatii in nanoelectronica,
similare cu oscilatorul atomic pe baza de heliu.

In al cincilea capitol, au fost realizate simulari de dinamicad moleculara ab initio pentru
a explora o aplicatie inovatoare a dodecahedronului CyoHyy, analizind comportamentul
sistemului Hg@QCyqHyg. Studiul a evidentiat schimbarile structurale si dinamice ale atomilor
de hidrogen in timpul compresiei custii, subliniind cresterea presiunii pana la valori de ordinul
sutelor de GPa si variabilitatea temperaturii intre 70 si 4700 K. Simularile au aratat fazele
termodinamice accesate de sistemul Hg pe un diagrama T-P extinsa, deschizand perspective
in obtinerea hidrogenului metalic, un superconductor la temperatura ambientala.

Studiile prezentate In aceasta teza evidentiaza potentialele aplicatii ale custilor moleculare
in diverse domenii, de la nanoelectronica la obtinerea materialelor cu proprietati exotice la
presiuni si temperaturi extreme. Concluziile sugereaza ca aceste sisteme pot oferi solutii
inovatoare la provocarile tehnologice moderne si deschid noi directii de cercetare in stiinta
materialelor si fizica aplicata.



Teorie si Metode

In acest capitol se introduc conceptele fundamentale legate de teoria si metodele de calcul de
structura electronica [IH3], dinamic& moleculara [4], coduri de calcul utilizate [5] si metode de
analizd a rezultatelor [0l [7].

2.1 Structura electronica

2.1.1 [Ecuatia Schrodinger

Ecuatia Schrodinger este un concept fundamental in fizica cuantica si este utilizata pentru a
descrie comportamentul sistemelor cuantice, inclusiv molecule. Forma independenta de timp
a ecuatiei Schrodinger este data de:

HY = EV (2.1)

unde H este operatorul Hamiltonian care reprezinta energia totala a sistemului, ¥ este functia
de unda, iar E este valoarea proprie a energiei.

Operatorul Hamiltonian H include contributii din energia cinetici a nucleelor si electronilor,
precum si din energia potentiala datorata interactiunilor dintre acestea:

~ h2 1 ZNZMB
H=-— v2 +
(2.2)

Zne? €2
B Z Z dmegrin ; ; 4megri;

unde N si M desemneaza nucleele, i si j desemneaza electronii, Zy si Zj; sunt sarcinile
nucleare, my si m. sunt masele nucleelor si ale electronilor, respectiv, iar rxas, rsn $i r;; sunt
distantele dintre particule.

2.1.2 Aproximatia Born-Oppenheimer

Considerand forma hamiltonianului, 2:2] ecuatia Schrodinger 2.1] nu poate fi rezolvata
analitic cu exceptia cazului atomului hidrogenoid. Din acest motiv, pentru rezolvarea
acestei ecuatii, sunt utilizate metode numerice si aproximatii simplificatoare. Una dintre
aceste aproximatii este cunoscuta sub numele de aproximatia Born-Oppenheimer, care ia in
considerare diferenta de masa intre nuclee si electroni. Deoarece masele nucleelor sunt mult mai
mari decat masa electronilor (my > m, ), electronii pot avea o miscare mult mai rapidd decét
nucleele. Prin urmare, intr-o aproximare rezonabila, nucleele pot fi considerate fixate in timp



ce electronii 1si desfasoara miscarea. Din perspectiva clasica, intr-un interval de timp in care
electronul completeaza un ciclu, schimbarile in configuratia nucleelor pot fi neglijabile. Astfel,
considerand nucleele fixate, se omit termenii energiei cinetice nucleare din hamiltonianul
pentru a obtine ecuatia Schrodinger corespunzatoare miscarii electronului

2.1.3 Teoria Hartree-Fock
Teoria Hartree-Fock reprezinta una dintre cele mai importante metode aproximative de
a rezolva ecuatia Schrédinger electronica, definita sub forma urmatoare:
-He\:[jel = Ee\:[lel (23)

Metoda iterativa constd in urmatorul algoritm: se incepe cu un set de functii de unda de
incercare ce alcatuiesc baza pentru orbitalii moleculari. Cu ajutorul acestui set initial de
orbitali moleculari se calculeaza operatorul Fock F:

Ne
(1) = He(1) + 315 (1) = K5 (1) (2.4)
5 1, Z
B =—3¥i- 20 (2.5)

unde operatorul coulombian jj si operatorul de schimb K j se definesc prin efectul pe care il
au:

i (1) ]5(1)) = <¢j(2)\él¢j(2)> |4;(1))

(2.6)
K;(1)6;(1)) = <¢¢(2)\é|¢j(2)> |65 (1))
Se calculeaza elementele de matrice:
Fro = (00l FIXG) s Srs = (xelXs) (2.7)
Apoi ecuatia seculara:
det(Frs —€iSrs) =0 (2.8)

Aceasta se rezolva pentru a se obtine un set initial de energii orbitale ;. Aceste ¢; se introduc
in relatia:

b
chi(Frs - EiSrs) =0, r=12 ab (29)
s=1

Astfel se obtine un set imbunatatit de coeficienti c¢y;, adica un set iImbunatatit de orbitali

moleculari ¢;, ce sunt la randul lor utilizati in calculul operatorului Fock F imbunatatit.



Aceastd procedura se repeta pand cand coeficientii orbitalilor moleculari, respectiv energiile
orbitale nu se mai modifica de la o iteratie la alta.

Metoda Hartree-Fock de calcul al energiei unei molecule are o mare valoare istorica. Este o
metoda ab-initio (toate calculele sunt facute complet, de la inceput, fard introducerea de valori
empirice) ce a fost utilizatd cu succes in calculul si in predictia multor proprietati atomice si
moleculare. Aceasta sta la baza calculelor utilizate in studiile intreprinse in cadrul perioadei
de doctorat, calcule prezentate in sectiunile urmatoare.

2.2 Dinamica Moleculara

Metodele de dinamica moleculara genereaza o secventa de coordonate in spatiul fazelor
ce sunt corelate temporar (o traiectorie) propagand un set de coordonate si viteze initiale in
concordanta cu legea a doua a lui Newton, FN = mydy. Pentru un set de atomi ce se afli in
interactiune, Fy reprezina forta resimtita de unul dintre ei, my este masa acelui atom, iar dy
este acceleratia imprimata atomului respectiv. In form& diferentiald, legea a doua a dinamicii

se exprima in felul urmator:

~VnV(gn) = min (2.10)

Indicii NV au fost folositi pentru a indica faptul ca prin dinamica atomilor se intelege dinamica
nucleelor atomice. Nucleele sunt considerate puncte materiale inzestrate cu masa, iar acestora
le este atribuitd notiunea de traiectorie. Aceasta aproximatie este foarte buna in anumite
conditii, avand in vedere masa mare a nucleelor. Relieful de energie potentiala in care nucleele
se afld este dat, pe de o parte, de distributia nucleelor in spatiu, iar pe de alta parte, de
distributia electronilor. Nucleele se misca clasic, in campul potential generat de electroni.
Acesta este termenul V(gy), energie potentiald de interactiune inter-atomica. Modul in
care este calculat acest termen Imparte metodele de dinamicd moleculara in doua categorii:
dinamica moleculara clasica si non-clasica. Dinamica moleculara clasica este cea in care
potentialul de interactiune este predefinit, bazat pe rezultate empirice ori pe rezultate ale
calculelor de structura electronica independente. Dinamica moleculara non-clasica, denumita
in general, dinamicd moleculard ab-initio [4], are la bazd ideea de a calcula fortele ce
actioneaza asupra nucleelor cu ajutorul metodelor de calcul de structura electronica pe
parcursul dezvoltarii traiectoriei de dinamica moleculard. Asa cum a fost mentionat anterior,
diferenta de masa dintre nuclee si electroni permite decuplarea dinamicii celor doi, aceasta
fiind aproximatia Born-Oppenheimer, mentionata inainte. Dacd metoda de calcul a energiei
electronice E.; este cea descrisa anterior, si din aceastd expresie a energiei se calculeaza
fortele, atunci simularile poarta numele de simulari de dinamica moleculara Born-Oppenheimer
(BOMD - "Born-Oppenheimer Molecular Dynamics”).

2.3 Metodologie

Toate calculele efectuate in cadrul studiilor ce formeaza domeniul de cercetare al acestei teze
de doctorat sunt bazate pe teoria si metodele descrise in sectiunile anterioare. Procesele fizice
ce au fost observate si analizate constau in studiul interactiunii dintre un atom sau un sistem
molecular mic si molecula cusca CyoHyg. Tratarea sistemelor de interes a fost realizata la
nivel teoretic, simularile fiind efectuate cu ajutorul pachetului de coduri de calcul de structura



electronica numit GAMESS [5]. Accentul a fost pus pe analiza dinamica (evolutie temporald)
a sistemelor studiate. Din acest punct de vedere, au fost studiate procese de ciocnire ce au
avut ca scop incapsularea unui atom in dodecahedran, efectul aplicarii campurilor electrice de
diferite intensitati si pe diferite directii asupra incapsularii si stabilitatii ulterioare a sistemului
nou format, precum si interactiunea dintre fullerana (gazda) si alte sisteme atomice sechestrate.
In fiecare dintre aceste situatii, sistemul complet, cel ce contine toti atomii, a fost analizat
ca interactiune dintre subsisteme. Pentru ca simularile de dinamicid moleculara efectuate
sunt caracterizate de ansamblul statistic microcanonic, energia totald se conserva. Astfel, au
putut fi urmarite interactiunile dintre subsisteme (atom - cuscd sau sistem de atomi - cuscd)
si transferul de energie dintre acestea. Conservarea energiei totale se exprima matematic in
urmatoarea forma:

Kx_c(t) + Qx—c(t) = const. (2.11)

Cu K s-a notat energia cinetica totala, iar cu @ energia potentiala totala. X si C' se refera
la subsistemele ce alcatuiesc sistemul complet, C' pentru cuscd si X pentru atomul/atomii ce
nu fac parte din cusca. Coreland cu simularile de dinamicd moleculara si avand in vedere
dependenta de timp a acestor marimi, relatia [2.11] se poate rescrie:

Kx[0] + Kc[0] + @x—c[0] = Kx[i] + Kc[i] + Qx—cli] (2.12)

Unde pasul de timp este pus intre paranteze patrate. Termenul Kx_c a fost exprimat ca
suma energiilor cinetice ale subsistemelor. ”[0]” se refera la momentul de timp initial. Pentru
a avea o referintd a energiei potentiale, se scade din ambii membri termenul @Qx_c[0], iar
diferenta se noteaza cu Vx_c¢[i]. Astfel se va obtine:

Kx[0] + Kc[0] = Kx[i] + Kc[i] + Vx—c|i] (2.13)

Toate aceste marimi fizice au fost monitorizate pe parcursul simularilor de dinamica
moleculara. Studiul acestora a dus la caracterizarea detaliata a procesului de incapsulare al
unui atom in CyyHyg, precum si la evolutia sistemului in timp. A putut fi identificat pragul
energetic de la care Incapsularea poate avea loc, si mai mult, mecanismele prin care aceasta
se petrece. Evolutia sistemului cétre o stabilitate mai mare a fost pusd in evidentd prin
studiul transferului de energie de la atom la cusca si prin distributia energiei cinetice initiale

a atomului incident in translatia, rotatia, vibratia si deformarea custii moleculare.



C&ZUI He@ C20H20

Acest capitol descrie in detaliu procesul de incapsulare al unui atom de He in dodecahedranul
CooHog. Studiul este efectuat la nivel teoretic, din perspectiva calculelor statice si a simularilor
de dinamica moleculara, prin metoda descrisa in teza de doctorat, in capitolul 2. Astfel, au
fost simulate ciocniri, cu parametru de impact 0, dintre atomul de He, pe post de proiectil, si
tinta, dodecahedranul CygHyg, aflat initial in repaus.

3.1 incapsulare

In prima sectiune, este descris in detaliu, din perspectiva simularilor de dinamica moleculara,
procesul de ciocnire cu simetria cea mai inalta, dintre un atom de heliu ce a fost lansat cu
energii cinetice initiale situate in intervalul 14-28 eV si o cusca moleculara de dodecahedran,
aflata in repaus, la echilibru. S-a observat importanta utilizarii simularilor de dinamica
moleculara in acest tip de calcule. Rezultatele ce au reiesit din aceste simulari sunt in buna
concordanta cu rezultate experimentale. Mai mult decat atat, raspunsul dinamic al atomilor

ce formeaza cusca poate fi surprins numai prin simuléri de dinamica, nu si prin calcule statice.
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Figura 3.1: Barierele de energie potentiald statice si dinamice. A, B si C - statice. d, e, f, g, h, 1 -
potentiale dinamice de interactiune, corespunzdtoare vitezelor: d - v = 315 fi/ps, e -
v =315.3125 A/ps, f - v = 315.625 A/ps, g - v = 315.9375 A/ps, h - v =316.625 A/ps, i -
v = 316.875 A/ps. Linia punctata corespunde pozitiei centrului pentagonului. Pozitiile negative
corespund exteriorului custii, tar cele pozitive interiorulus.



Ca exemplu, in figura [3.1] se observa diferente mari intre energia potentiala de interactiune
He—C,Hy statica, respectiv, dinamica. In plus, din perspectiva mecanismului de captura,
parametrii geometrici ofera imaginea deschiderii pentagonului tintit la apropierea proiectilului,
compresia locala a custii, urmata de extensia acesteia, simultan cu incapsularea atomului
incident.
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Figura 3.2: Energia cineticd a atomului de heliu. Mdrire pe zona asociatd incapsuldrii. Vitezele
corespunzdtoare sunt: A - 815.625; B - 315.9375; C - 816.25; D - 316.875; E - 317.5 toate in A/ps.
Linia discontinua verticald este asociatd punctului de penetrare.

Din punctul de vedere al parametrilor energetici, se observd un transfer de energie, care
este maxim pentru energia de prag. Un alt aspect foarte important surprins in simulari,
este accelerarea atomului incident inainte ca acesta sa patrunda in spatiul interior custii,
ambele afirmatii fiind observabile in figura 3.2l Toate aceste observatii duc la o intelegere
mai profunda a fenomenului de captura asociat ciocnirii simetrice dintre atomul de He si
dodecahedranul CygHgg, ducand in final la probabilitati mai mari de sechestrare a heliului in
dodecahedran fata de cele raportate pana in prezent[g].

3.2 incapsulare + camp electric

In urméitoarea sectiune sunt prezentate mecanismele de formare ale sistemului endohedral
He@CyoH, in prezenta unui camp electric uniform, de diferite intensitati aplicat pe doua
directii: paralel, respectiv, antiparalel cu directia de lansare a atomului incident. Acesta
este lansat perpendicular si central pe o fata pentagonala, la fel ca in cazul anterior descris.
Spre deosebire de acesta, este aleasd o singura viteza, anume, viteza de prag (315.625 A/ ps),

pentru toate simularile.

Calculele sunt realizate in doua aproximatii, tot prin metoda Hartree-Fock: prima aproximatie
este la fel ca in sectiunea anterioara, anume UHF, setul de baza 6-31G, iar a doua aproximatie
utilizeaza tot UHF cu setul de baza 6-31G*. Diferenta constd in adiugarea unor orbitali

suplimentari in setul de incercare, corespunzatori unui moment cinetic orbital [ cu o unitate
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Figura 3.3: Reprezentare schematicd a atomului de heliu, a custit CooHyy $i a conventiei asupra
semnului campului electric. Originea sistemului de referinta este in centrul de masa al custii.
Directia de crestere a azei Oz este spre atomul de He.

mai mare decat a atomului neutru in stare fundamentald. Prin adaugarea acestor orbitali
suplimentari, elasticitatea orbitalilor moleculari creste, astfel, efectele de polarizare sunt
aproximate mai bine. Sunt oferite comparatii intre cele doud aproximatii si comentate
diferentele.

Sunt observate efectele pe care le are aplicarea unor campuri electrice uniforme asupra
incapsularii si formarii sistemului endohedral. Prin aplicarea unui camp electric de o anumita
intensitate de valoarea negativa, adica in directia In care z scade, liniile de cAmp sunt paralele
cu directia de lansare a atomului, asa cum se poate observa in jumatatea superioara a imaginii
In cea inferioara, liniile de caAmp electric sunt orientate antiparalel cu directia de miscare
a atomului incident, aici intensitatile cAmpurilor electrice avand valori pozitive. Au fost alese
sase valori de campuri electrice, trei pozitive si celelalte trei negative: +0.001, +0.005 si +0.01,
toate exprimate in unititi atomice. Valoarea unei unititi atomice este de 5.14 x 10! V/m,
iar valorile alese sunt comune in simuldrile de dinamic& moleculara [9].

In figura sunt prezentate principalele concluzii ale acestei sectiuni: efectele pe care
le are aplicarea unui camp electric, uniform, de diferite intensitati pe directie paralela si
antiparalela cu traiectoria atomului, precum si aproximatia utilizata. Prima coloana este
asociata campului electric. Valorile intensitatilor cAmpurilor sunt: 0.001, 0.005, 0.01 in unitati
atomice (valorile pozitive fiind asociate directiei de aplicare al cAmpului, adicd antiparalel
cu directia de lansare) si -0.001, -0.005 si -0.01 (valorile negative corespund unei intensitati
luatd in modul insa paralel cu directia de lansare). Astfel, sensul sdgetii din cele doua linii
asociate aproximatiilor utilizate ne arata ce se intampla cu acele marimi din prima linie, in
momentul includerii atomului de heliu in dodecahedran. In acest fel, pentru aproximatia
6-31G, se poate spune urmatorul lucru rezumativ: in momentul incapsularii, cu cat campul
electric aplicat pe directie paraleld cu traiectoria heliului este mai intens (sigeata in jos din
coloana doi a figurii , cu atat energia cinetica a atomului la penetrare este mai mare,
iar acesta transfera o energie mai mica custii sub forma de vibratie, deformare si translatie.
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Figura 3.4: Concluziile preliminare. Sdgeata orientatd tn sus semnificd o crestere a marimii
respective, iar sageata in jos o scadere. Potrivirea se referd la tendinta similara in ambele
aproximatii utilizate

Energia potentiala de interactiune este cu atat mai mare cu cat si campul este mai intens,
iar din punct de vedere geometric, deformarea se manifesta prin micsorarea distantei dintre
vecinii de ordinul I si IT si cresterea legaturii CH. In acelasi timp raza inelului de intrare este
mai mica. Tot in aceasta aproximatie, se pot corela anumite marimi: energia de vibratie,
energia de deformare, raza inelului de intrare si potentialul de interactiune. Este de asteptat
ca, daca raza este mai mica, energia potentiala de interactiune sa fie mai mare, de asemenea,
o razd mai mica a ciclopentanului sugereaza o deformare mai micé, in acest fel justificand-se
si dependenta energiei de vibratie a custii si cea de deformare. Cu toate acestea, deformarea,
respectiv, vibratia custii nu sunt date doar de modificarea razei inelului pentagonal, ci si din
compresia locald (distanta vecini I - II) si legitura CH, aceste mérimi, in aproximatia 6-31G,
nefiind corelate cu celelalte.

Pentru cazul 6-31G*, in momentul incapsulérii, cu cat campul electric aplicat pe directie
paralela cu traiectoria heliului este mai intens, cu atat energia cinetica a atomului incident
este mai mare, iar acesta transfera mai multa energie custii sub forma de vibratie si deformare
si mai putina sub forma de translatie. Energia potentiala de interactiune scade, iar din punct
de vedere geometric, compresia este mai accentuata, raza inelului mai mare si lungimea
leg&turii CH mai mare. In aceasti situatie, mai multi parametrii sunt corelati decét in 6-31G:
se poate observa ca, o raza a inelului mai mare, impreuna cu o lungime a legaturii CH tot mai
mare si o distanta vecini I - IT mai mica, parametrii geometrici ce toti sugereaza o deformare
mai mare, intr-adevar duc la o deformare a custii mai mare, acest lucru regasindu-se in valori
ale energiei de vibratie si deformare mai mari. De asemenea, o raza mai mare sugereaza
un potential de interactiune mai mic (ca urmare a cresterii razei, distantele de la atomii de
carbon la heliul incident cresc), fapt ce se observa in coloana 6.

Se poate observa o concordanta intre cele doua metode doar in ceea ce priveste energia cinetica
a heliului, energia de translatie a custii, distanta dintre vecinii de ordinul I si II si lungimea
legaturii CH. Astfel, se poate afirma cu un grad de certitudine ridicatéa, ca efecul principal pe
care 1l are aplicarea unor campuri electrice este acela de a facilita procesul de incapsulare al
unui atom de heliu in interiorul dodecahedranului, daca directia de aplicare a campului este
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paralela cu directia de lansare a atomului. Bilantul energetic depinde de aproximatia utilizata,
insd, avand in vederea complexitatea superioard a setului 6-31G* fatd de 6-31G, precum si
corelatia dintre mai multi parametri monitorizati, conduc la concluzia ca aproximatia 6-31G*
este cea care descrie cu mai mare acuratete acest proces.

3.3 Evolutia in timp

In urmétoarea sectiune este descrisd evolutia sistemului He@QCyyH,, post capturd, intr-un
interval de timp de 5 ps de la incapsulare. Aproximatia utilizatad este 6-31G si este justificata
considerand avantajul raportului acuratete-timp computational. Pentru aceeasi viteza initiala
de lansare a atomului de heliu, anume, 355 A/ps, pe aceeasi directie si in aceleasi conditii
descrise in sectiunile anterioare, sistemul a fost lisat sa evolueze liber timp de 1 ps. Apoi,
in intervalul 1-5 ps, au fost considerate doua situatii: prima, in care sistemul isi continua
evolutia, iar cea de-a doua, In care in acel interval de timp este aplicat un camp electric
exterior, uniform, pe directie perpendiculara pe directia lansarii cu intensitatea de 0.01 unitati
atomice (campul electric este aplicat paralel cu axa Ox). Diferentele dintre cele doud situatii
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Figura 3.5: Frecventele de oscilatie ale energiei cinetice a heliului. Linia continud reprezintd
frecventele in absenta campului, iar cu linie discontinud sunt reprezentate frecventele in prezenta
campului.

sunt analizate In aceastd sectiune, din perspectiva unor parametri geometrici, energetici si
din perspectiva evolutiei dipolului electric. Asa cum s-a aratat in prima sectiune a acestui
capitol, intervalul de viteze in care incapsularea are loc este intre 315.625 si 355 A /ps. Pentru
vitezele initiale din acest interval, sistemul este stabil o anumita perioada de timp. Pentru
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a se putea observa si analiza stabilitatea sistemului in timp, viteza pragului superior a fost
aleasi (355 A/ps). La o viteza initiald mai mare a atomului de He, procesele de transfer de
energie se desfasoara mai rapid, iar in aceste conditii, se poate studia stabilitatea sistemului
intr-un interval de timp mai scurt. Concluzia cea mai importanta ce reiese din acest studiu
este ca sistemul evolueaza catre o stare de stabilitate crescuta, aceasta concluzie reiesind din
analiza amplitudinilor frecventelor cu care are loc transferul de energie intre molecula gazda
si atomul incapsulat.

Intervalul temporar de 1-5 ps a fost impartit in 4 subintervale egale (1-2, 2-3, 3-4 si 4-5
ps) si pe fiecare subinterval au fost analizati parametrii anterior mentionati, astfel incit sa
fie analizata evolutia acestora in timp. S-a observat ca sistemul evolueaza catre o stare de
stabilitate crescuta, concluzie bazata pe sciaderea amplitudinilor frecventelor ce caracterizeaza
oscilatia atomului 1n interior si energia de vibratia a custii.

Din perspectiva deformarii dodecahedranului, se poate spune ca sistemul si-a pastrat starea
de stabilitate. Campul electric are efect asupra oscilatiei heliului in interior, impunandu-i o
frecventa de oscilatie dominanta diferita de cea a evolutiei fara camp aplicat. Acest lucru se
observa si In evolutia energiei de translatie a custii, ce manifesta aceeasi frecventa ca oscilatia
pe directia Oz a heliului. Analiza energiei cinetice a heliului arata cum frecventele scad in
amplitudine, ceea ce semnifica un transfer de energie He-CyoHyg ce se reduce in timp, asa
cum se poate observa in figura [3.5] Acest lucru confirmi ipoteza evolutiei citre stabilitate
si este o explicatie pentru care sistemul He@QC,yH, este stabil in timp, din punct de vedere
experimental, timp de s&ptamani [g].
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C&ZUI Ne@ C20H20

In acest capitol este descrisa ciocnirea centrala dintre un atom de neon si molecula de tip cusca,
dodecahedranul CyyHqg, din perspectiva simulérilor de dinamicd moleculara, de tip ab-initio
Hartree-Fock. Scopul principal al aceste investigatii este intelegerea comportamentului
partenerilor de reactie si a consecintelor potentiale ale acestei interactiuni. Sunt descoperite
patru scenarii diferite ale interactiunii, iar accentul cade cel mai mult pe un canal de reactie
care presupune incapsularea atomului incident in interiorul custii moleculare. Analiza
detaliata a ratei de schimb de energie Intre atomul de neon si molecula CyHyq, frecventele de
oscilatie mecanica ale atomului si custii, precum si frecventa cu care se modifica momentul de
dipol electric, ofera o intelegere profundi a dinamicii acestui sistem endohedral. Rezultatele
indica faptul ca neonul devine un oscilator atomic stabil in interiorul custii moleculare, fapt

ce are implicatii importante in domeniul nanotehnologiilor si al nanosenzorilor.

De asemenea, sunt prezentate formarea si evolutia in timp a sistemului Ne@QC, Hyy.
incapsularea este tratatd prin simularea ciocnirii cu cea mai inaltd simetrie (prin centrul
unui inel pentagonal), intre un atom de neon si cusca de dodecahedran. Accentul este pus
pe evolutia in timp a sistemului endohedral. Astfel, sunt descrise si calculate transferul de
energie si frecventele de oscilatie ale atomului Ne si ale custii. Deoarece detaliile Incapsularii
atomului Ne in CyoHyg si evolutia in timp a Intregului sistem sunt dincolo de posibilitatile
experimentale, este adoptata abordarea dinamicii moleculare, care este cea mai buna metoda,
in general, pentru intelegerea caracteristicilor de baza ale unui proces de incapsulare si a

evolutiei post-capturd [10, [T1].

Cusca CyoHyg are un volum de 28,75 A%, mai mic decét alte custi de tip fullerene, precum
Cgo, cu un volum de 163,03 A3 [12]. Acest lucru sugereazi o cuplare mai buni intre atomul
de gaz nobil inclus si cusca de dodecahedran. Bazat pe acest studiu, este sugerata si o
posibila cauza pentru absenta raportarilor experimentale ale incapsularii atomului de neon in
interiorul CogHyg.

Astfel, au fost efectuate simulari de dinamica moleculard ab initio pentru a studia coliziunea
cu simetria cea mai inaltd dintre un atom de neon si o cusca moleculard de dodecahedran
CyoHgg. Prin calcularea barierei statice pe care proiectilul ar trebui sa o depaseasca pentru
a penetra in interiorul CyoHyg, a fost estimata energia necesard pentru incapsulare. Au fost
identificate patru rezultate diferite posibile in ceea ce priveste interactiunea dintre atomul
incident si fullerand, in functie de viteza initiald a neonului, reprezentate in figura [41]
Sub 205 A/ps, neonul se reflectd de pe primul pentagon intalnit; intre 205 si 227.5 A/ps7
respingerea Inapoi se face de pe fata pentagonala opusa intrarii, combinata cu distrugerea
custii; intre 227.5 si 280 A/ps este intervalul in care incapsularea este posibila; peste 280
A/ps, proiectilul intrd si apoi iese din cusci prin ciclopentanul opus. Pentru al treilea
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Figura 4.1: Cele patru scenarii ale rezultatului interactiunii Ne - CsgHyy. S1 - reflexia neonului de
pe primul plan pentagonal intalnit. S2 - reflexia neonului din planul pentagonal opus intrarii, dupd
ce a patruns in cusca si a iesit prin locul prin care a intrat. S3 - incapsularea cu succes a atomului
de neon. S4 - penetrarea completd a custii si decapsularea prin pentagonul opus celui de intrare.
Adaptare din [7]

scenariu, in care atomul este incapsulat, s-a efectuat o simulare de 4.8 ps. Avand in vedere ca
energia totald se conserva, stabilitatea frecventei de oscilatie a neonului precum si scaderea
ratelor de schimb energetic dintre neon si cusca, s-a ajuns la concluzia ca sistemul este stabil
pentru cel putin 4.8 ps si evolueaza catre o stare de stabilitate crescuta.

De asemenea, frecventa principald de oscilatie mecanica a neonului, are valoarea de 16 THz,
este stabild pe intreaga duratd a simulirii si poate fi observata si in spectrul frecventelor
momentului electric dipolar. Din aceasta, ar putea aparea noi aplicatii in nanoelectronica
bazate pe oscilatorul atomic cu frecventa THz. Mai mult decat atat, este facuta si o comparatie
cu cazul Incapsularii heliului in interiorul dodecahedranului, fiind descris in detaliu in capitolul
precedent. Metodele bazate pe aproximatia utilizata acolo (HF/6-31G) au dat rezultate bune
in comparatie cu alte studii si experimente de incapsulare a atomilor de heliu. Aici, pentru
incapsularea neonului si studiul post-captura, se foloseste un tip de aproximatie asemanator
(HF/STO-3G), oferind aproape aceleasi rezultate ca si HF/6-31G. Luand in considerare ca
scopul este de a simula o evolutie pe termen lung a sistemului Ne@QCqygH,g, compromisul de
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a folosi un set de functii de baza mai slab este justificat, avand in vedere timpul de calcul
castigat si acordul calitativ bun intre spectrul vibrational al custii prezis de alte studii sau
gasit din experimente si cele determinate aici.
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C&ZUI HG@C20H20

In acest capitol este descrisa o posibila aplicatie a dodecahedranului CogHyy. Prin intermediul
simulérilor de dinamicé moleculard, a fost studiat efectul pe care il are modul normal de
vibratie simetric radial al moleculei Cy0H,, asupra a sase atomi de hidrogen incapsulati in
molecula. S-a observat cum cei sase atomi de hidrogen, grupati initial sub forma moleculara
(trei molecule), au Inceput sa se apropie unul de altul ca urmare a presiunii ce atinge valori
de sute de GPa induse de cusca.

Hidrogenul, fiind cel mai simplu si mai raspandit element din univers, expune o diversitate
captivantd de comportamente fizice In conditii extreme, mai ales la presiuni ridicate.
Studiul proprietatilor hidrogenului in aceste circumstante ofera perspective esentiale
asupra aspectelor fundamentale ale fizicii si chimiei. La presiune ambientald standard,
hidrogenul existd in principal in forma moleculara (H,), unde fiecare molecula consta din
doi atomi de hidrogen legati printr-o legatura covalenta. Cu toate acestea, pe masura ce
presiunea creste, comportamentul hidrogenului suferd transforméari dramatice. Conform
predictiilor teoretice si observatiilor experimentale, hidrogenul trece printr-o serie de faze
distincte odata cu cresterea presiunii, ducand in cele din urma la proprietati noi si neasteptate.

In 1971, academicianul Vitaly Ginzburg, laureat al Premiului Nobel, a compus o lista a
celor mai semnificative provocari din fizica cu care omenirea s-a confruntat si pe care le are
de rezolvat in prag de secol XXI [I3]. Fuziunea nucleard controlatd si superconductivitatea
la temperatura camerei au ocupat primele doua locuri din aceasta lista, iar hidrogenul
metalic a fost clasat pe locul al treilea. Transformarea celui mai simplu element din Univers
intr-un metal dens s-a dovedit a fi una dintre cele mai captivante si fundamentale intrebari
in domeniul fizicii starii condensate. Progresul in transformarea hidrogenului intr-un metal
solid pare incé a fi departe de realizare [14]. Acest fapt sugereazd dificultétile experimentale
asociate cu manipularea hidrogenului la densitati ridicate. Se presupune ca hidrogenul
metalic extrem de dens este componenta principala a planetelor joviane, precum Jupiter, si
este responsabil pentru generarea proceselor dinamice care conduc la formarea campurilor
magnetice planetare extraordinare ale acestora [I5]. Pentru omenire, fuziunea izotopilor de
hidrogen este recunoscuta pe scara larga ca fiind singura sursia de energie capabild si sustina
societati avansate pe parcursul mileniilor.

Astfel, in acest capitol a fost prezentata o posibila aplicatie a dodecahedranului CqyqHyg,
realizata prin intermediul simularilor de dinamica moleculara ab initio. Considerand un
numar de 6 atomi de hidrogen incapsulati in fullerana, In aproximatia teoriei densitatii
functionalei de sarcina, cu setul de functii de incercare ales aug — pcseg — 1 si functionala
RCAM-B3LYP, a fost simulata evolutia sistemului Hg@CyHy in care cusca CygHyg porneste
dintr-o configuratie initiala corespunzatoare unei extensii cu un factor de scalare k = 1.2.
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Astfel, cusca fiind initial marita, intra in compresie, simuland in acest fel modul normal de

vibratie simetric radial.

A fost studiat efectul pe care acest mod normal de vibratie il are asupra sistemului Hg
sechestrat. Au fost analizati o serie de parametrii geometrici, energetici si termodinamici
intr-un timp total de simulare de 0.5 ps, cu un pas de timp de 0.5 fs. Au fost puse in evidenta
corelatii intre diferitele marimi monitorizate. S-a observat faptul ci pe parcursul compresiei
custii (scaderea razei CygHyg), sistemul de atomi interni sufera modificiri structurale, acestea
fiind analizate prin intermediul variatiilor volumului acestuia. Astfel, compresia custii duce
la compresia Hg si la modificari dinamice ale nivelelor HOMO si LUMO si ale benzii interzise
asociate intregului sistem. Deasemenea, compresia duce la cresterea presiunii asociate
sistemului de hidrogeni incapsulati, aceasta atingand valori de ordinul sutelor de GPa.
Temperatura calculata cu ajutorul energiei cinetice medii a atomilor de H interni atinge valori
in intervalul 70 — 4700 K.
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Figura 5.1: Evolutia sistemului in diferite faze si a razei dodecahedranului ca functie de timp.

Astfel, sistemul de Hg exploreaza la fiecare pas de timp cate o stare termodinamica ce intr-o
diagrama T — P acopera o regiune intinsa ce contine faze de interes din fizica hidrogenului la
presiuni inalte: faze de solid I, II, III, IV, V si VI, precum si doua faze lichide: molecular si
metalic (figura . Aceasta posibila aplicatie noud a fulleranei este de interes In domeniul
obtinerii hidrogenului la presiuni Inalte. Desigur, alte studii in care ar fi simulate custi
moleculare mai mari cu un numar mai mare de atomi Incapsulati, sau chiar nanotuburi de
carbon care (ambele) ar putea induce presiuni si temperaturi ce caracterizeaza faze metalice,
atat lichid, cat si de solid, sunt necesare. Acest studiu teoretic/computational, ar putea
deschide calea catre o noua metoda de a obtine hidrogen dens, astfel incat visul de a obtine
hidrogen metalic, supraconductor la temperatura ambientala, prima data exprimat de Wigner
si Huntigton [16] in urma cu aproape 90 de ani, s devina realitate.

De remarcat este ca acest studiu se doreste a acoperi o bresa dintre experiment si teorie, unde
toate lucrarile citate studiaza efectele presiunii si temperaturii introduse ca parametrii ai unei
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simulari, in timp ce acesta propune o modalitate noua de a obtine acele presiuni si temperaturi

introduse In calcule numerice.
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Concluzii

Aceastd teza investigheaza proprietatile teoretice si computationale ale sistemelor de custi
moleculare XQC,,Hyg, cu scopul de a intelege mecanismele si dinamica proceselor de
incapsulare si post-incapsulare, avand aplicatii potentiale in diverse domenii stiintifice si
tehnologice.

Teza este structurata in 6 capitole. Capitolele 1 si 2 ofera o introducere in domeniu si descriu
metodele utilizate in simulari.

Capitolul 3 examineazd incapsularea heliului (He) in CyoHyy folosind GAMESS. S-au
determinat energiile cinetice initiale pentru captura fara decapsulare si efectele campului
electric asupra incapsularii. Sistemul incapsulat a fost analizat pe termen lung, observand
stabilitatea crescuta si reducerea amplitudinilor frecventelor.

Capitolul 4 exploreaza coliziunea neonului cu CygHyy prin simuliri de dinamica moleculara
ab initio. S-au identificat patru rezultate posibile in functie de viteza initiala a neonului,
inclusiv incapsularea pentru viteze intre 227.5 si 280 A/ps. O simulare de 4.8 ps a aritat
stabilitatea sistemului si oscilatia neonului la 16 THz, sugerand aplicatii in nanoelectronica.

Capitolul 5 analizeazd comportamentul sistemului Hq@C,oHyy sub compresie.  Studiul
evidentiaza presiunile si temperaturile extreme asociate hidrogenului incapsulat si releva
fazele termodinamice accesibile, deschizand noi perspective pentru obtinerea hidrogenului
densificat.

Astfel, studiile efectuate in cadrul acestui Program de Doctorat si redate in aceasta teza, scot

in evidenta potentialul aplicativ al custilor moleculare in diverse domenii, de la nanoelectronica
la obtinerea de materiale cu proprietati exceptionale la presiuni si temperaturi extreme.

19



Bibliografie

[1]

LN. Levine. Quantum Chemistry, chapter 13.3, pages 407 — 410. Pearson advanced
chemistry series. Pearson, 2014.

F. Jensen. Introduction to Computational Chemistry. Wiley, 2017.

Attila Szabo and Neil S. Ostlund. Modern quantum chemistry : introduction to advanced
electronic structure theory, chapter 3.2, pages 115-122. McGraw-Hill New York, 1989.

Dominic Marx and Jurg Hutter. Ab Initio Molecular Dynamics: Basic Theory and
Advanced Methods, chapter 2.3, pages 24-27. Cambridge University Press, 1 edition,
20009.

M.W. Schmidt, K. K. Baldridge, J. A. Boatz, S. T. Elbert, M. S. Gordon, J. H.
Jensen, S. Koseki, N. Matsunaga, K. A. Nguyen, S. J. Su, T. L. Windus, M. Dupuis,

and J. A. Montgomery. General atomic and molecular electronic structure system.
J.Comput. Chem., 14:1347-1363, 1993.

Leonard Constantin Gebac, Mircea Bercu, and Valeriu Filip. Molecular dynamics of he
encapsulation in the c20h20 cage at the threshold energy. Fullerenes, Nanotubes and
Carbon Nanostructures, 31(5):448-458, 2023.

Leonard Constantin Gebac and Alexandru Niculescu. Encapsulating ne inside c20h20.
a molecular dynamics study on the stability of the endohedral system. Fullerenes,
Nanotubes and Carbon Nanostructures, 31(6):583-591, 2023.

R. James Cross, Martin Saunders, and Horst Prinzbach. Putting helium inside
dodecahedrane. Organic Letters, 1:1479-1481, 1999.

Niall J. English and Conor J. Waldron. Perspectives on external electric fields in
molecular simulation: progress, prospects and challenges. Phys. Chem. Chem. Phys.,
17:12407-12440, 2015.

Erik Neyts, Axel Maeyens, Geoffrey Pourtois, and Annemie Bogaerts. A
density-functional theory simulation of the formation of Ni-doped fullerenes by ion
implantation. Carbon, 49:1013-1017, 2011.

Erik Neyts and Annemie Bogaerts. Formation of endohedral NiQCgy, and exohedral
Ni—Cgo metallofullerene complexes by simulated ion implantation. Carbon, 47:1028-1033,
2009.

A. D. Zakirova and D. Sh. Sabirov. Volume of the fullerene cages of endofullerenes and
hydrogenated endofullerenes with encapsulated atoms of noble gases and nonadditivity
of their polarizability. Russ. J. Phys. Chem., 94:963-971, 2020.

20



[13]

Vitaly L Ginzburg and Vitaly L Ginzburg. What problems of physics and astrophysics
seem now to be especially important and interesting (thirty years later, already on the
verge of the 21st century)? The Physics of a Lifetime: Reflections on the Problems and
Personalities of 20th Century Physics, pages 149-197, 2001.

Eugene Gregoryanz, Cheng Ji, Philip Dalladay-Simpson, Bing Li, Ross T. Howie, and
Ho-Kwang Mao. Everything you always wanted to know about metallic hydrogen but
were afraid to ask. Matter and Radiation at Extremes, 5(3):038101, 04 2020.

Tristan Guillot. The interiors of giant planets: Models and outstanding questions. Annu.
Rev. Earth Planet. Sci., 33:493-530, 2005.

E. Wigner and H. B. Huntington. On the Possibility of a Metallic Modification of
Hydrogen. The Journal of Chemical Physics, 3(12):764-770, 12 1935.

21



Lista contributiilor proprii

7.1 Lucrari publicate in reviste

7.1.1 Reviste cotate ISI

1. Leonard Constantin Gebac, Mircea Bercu*, Valeriu Filip (2023) Molecular dynamics of He
encapsulation in the C20H20 cage at the threshold energy, Fullerenes, Nanotubes and Carbon
Nanostructures 31, 448458 (AIS = 0.248)

2. Leonard Constantin Gebac*, Alexandru Niculescu (2023) Encapsulating Ne inside C20H20. A
molecular dynamics study on the stability of the endohedral system, Fullerenes, Nanotubes and
Carbon Nanostructures 31, 583-591 (AIS = 0.248)

3. Marian Mogildea, Marian Mogildea, George Mogildea, Sorin I Zgura, Doina Craciun, Natalia
Mihailescu, Petronela Prepelita, Laura Mihai, Marian C Bazavan, Vasile Bercu, Leonard
Constantin Gebac, Raluca Maier, Bogdan S Vasile, Valentin Craciun (2023) A New Method
for Tungsten Oxide Nanopowder Deposition on Carbon-Fiber-Reinforced Polymer Composites
for X-ray Attenuation, Nanomaterials 13, 3071 (AIS = 0.712)

7.2 Lucrari in curs de publicare

7.2.1 Reviste cotate ISI

1. Leonard Constantin Gebac* (2024) Ab Initio Molecular Dynamics Simulations of High-Pressure
Hydrogen within Fullerane Cage, Nature Communications, status: manuscript submitted

7.3 Lucrari prezentate la conferinte

7.3.1 Conferinte internationale

1. Leonard Constantin Gebac, Mircea Bercu, (2021) Investigation on Helium vibration inside
CyoHyy molecular cage, INTERNATIONAL ASTAN CONGRESS ON CONTEMPORARY
SCIENCES - V, 1-2 iunie 2021, Nakhchivan State University, Azerbaijan

7.3.2 Conferinte nationale

1. Nicoleta-Claudia JERCA, Leonard Constantin GEBAC, (2021) Structure of a hydrogen cluster
inside of the dodecahedrane molecular cage, Sesiunea Stiintificd a Facultatii de Fizica, iunie
2021

2. Mihaela-Alina MUNTEANU, Leonard Constantin GEBAC, (2021) Encapsulation of Li inside
dodecahedrane, Sesiunea Stiintifica a Facultatii de Fizica, iunie 2021

22



Alexandru-Tonut NICULESCU, Mihaela-Alina MUNTEANU, Leonard Constantin GEBAC,
(2022) The encapsulation of Ne inside dodecahedrane molecular cage, Sesiunea Stiintifici a
Facultatii de Fizica, iunie 2022

. Leonard Constantin GEBAC, Mircea BERCU, Valeriu FILIP (2022) Formation mechanism of

endohedral He@QC20H20, Sesiunea Stiintifica a Facultatii de Fizica, iunie 2022

Rada-Mihaela COSINSCHI, Alina-Mihaela MUNTEANU, Leonard Constantin GEBAC, (2022)
Energies and Dipole Interactions of the Dynamic Endo-Exohedral Dodecahedrane complex
He@C20H18-Be2C20, Sesiunea Stiintifica a Facultatii de Fizica, iunie 2022

Sorin-Theodor BRATESCU, Mihaela-Alina MUNTEANU, Leonard Constantin GEBAC,
(2022) Study of Helium dimer in C20H20 molecular cage, Sesiunea Stiintificd a Facultatii de
Fizica, iunie 2022

Leonard Constantin GEBAC, Mircea BERCU, Valeriu FILIP (2022) Encapsulation of He inside
C20H20 in the presence of static electric field, Sesiunea Stiintificd a Facultatii de Fizica, iunie
2022

Mihaela-Alina MUNTEANU, Leonard Constantin GEBAC, (2022) Study of stability of
He@C20H20 in the presence of an electric field, Sesiunea Stiintifica a Facultatii de Fizica,
iunie 2022

Tonut SLABU, Tudor SUTEU, Alexandru NICULESCU, Mihaela COSINSCHI, Vasile BERCU,

Leonard Constantin GEBAC, (2023) Artificial intelligence enhanced image analysis in atomic
emission spectroscopy, Sesiunea Stiintifica a Facultatii de Fizica, iunie 2023

7.4 Lucrari de Licenta Indrumate

1.

Nicoleta-Claudia JERCA, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ.
Dr. Vasile Bercu (2021) OBSERVABLE PHASES OF HYDROGEN CLUSTER IN A
DODECAHEDRANE CAGE-LIKE STRUCTURE

Mihaela-Alina MUNTEANU, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ.
Dr. Vasile Bercu (2021) INCAPSULAREA ATOMULUI DE LITIU IN DODECAHEDRANUL
CaoHag

Alexandru NICULESCU, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ. Dr.
Vasile Bercu (2022) INCAPSULAREA ATOMULUI DE NEON IN DODECAHEDRANUL
CaoHao

Rada-Mihaela COSINSCHI, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ.
Dr. Vasile Bercu (2022) STUDIUL ENERGIILOR SI INTERACTIILOR DE DIPOL
ALE COMPLEXULUI DINAMIC ENDO-EXOHEDRAL PE BAZA DE DODECAHEDRAN
He@QCyoH;5—Be,Cy0

Sorin-Theodor BRATESCU, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ.
Dr. Vasile Bercu (2022) STUDIUL DIMERULUI DE HELIU INCAPSULAT IN MOLECULA
CaoHzo

Tonut SLABU, Asis. Univ. Drd. Leonard Constantin GEBAC, Conf. Univ. Dr. Vasile
Bercu (2023) ALGORITMI DE INTELIGENTA ARTIFICIALA IN ANALIZA DE IMAGINE
A SPECTRELOR ATOMICE DIN DOMENIUL VIZIBIL

23



	Introducere
	Teorie și Metode
	Structură electronică
	Ecuația Schrödinger
	Aproximația Born-Oppenheimer
	Teoria Hartree-Fock

	Dinamică Moleculară
	Metodologie

	Cazul He@C20H20
	Încapsulare
	Încapsulare + câmp electric
	Evoluția în timp

	Cazul Ne@C20H20
	Cazul H6@C20H20
	Concluzii
	Lista contribuţiilor proprii
	Lucrări publicate în reviste
	Reviste cotate ISI

	Lucrări în curs de publicare
	Reviste cotate ISI

	Lucrări prezentate la conferinţe
	Conferinţe internaţionale
	Conferinţe naţionale

	Lucrări de Licență Îndrumate


