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Au fost analizate cerintele principale care trebuie respectate pentru ca moleculele cu valenta
mixtd (MV) sd fie aplicabile ca celule ale automatele celulare cuantice (QCA), precum si
modul 1n care diferite interactiuni influenteaza respectarea acestor cerinte. Accentul a fost pus
pe doua cerinte, care sunt strans legate de codificarea si propagarea informatiilor binare in
cadrul circuitelor electronice si disiparea puterii cauzate de operatiile logice. S-a aritat ca
caracteristicile fizice din spatele acestor cerinte sunt urmatoarele: capacitatea moleculelor MV
de a comuta eficient intre doud stari binare logice, ceea ce presupune o polarizabilitate
ridicatd, care se manifestd intr-un raspuns puternic neliniar celula-celuld si o degajare scazuta
de caldurd cauzatd de rearanjamente moleculare care Insotesc operatiile logice. A fost
evidentiat rolul unor astfel de interactiuni electronice, cum ar fi transferul de electroni
intramolecular, repulsia Coulomb interelectronica intramoleculara si interactiunea electronilor
in exces ai unei celule moleculare cu campul electric produs de celula vecina polarizata,
precum si rolul esential al interactiunii electronilor n exces cu vibratiile moleculare (cuplare
vibronica pseudo Jahn-Teller). Au fost elucidate conditiile optime exprimate ca regim
parametric care asigura indeplinirea simultana a cerintelor formulate.
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1. A Palii, V Belonovich, S Aldoshin, B Tsukerblat, Dimeric vs bidimeric cells for molecular
qguantum cellular automata composed of oxidized norbornadiene and its polycyclic
derivatives, Journal of Chemical Physics 160 (22), 224301, 2024.

2. A Palii, S Aldoshin, B Tsukerblat, Theoretical insight into clocking in a molecular mixed-
valence cell of quantum cellular automata through the vibronic approach, The Journal of
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6. A Palii, B Tsukerblat, Thermal processes in anisotropic metal complexes induced by non-
adiabatic switching of magnetic field, Dalton Transactions 53 (21), 9161-9170, 2024.
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