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

S-a aratat ca proprietdtile clusterilor magnetici nanoscopici cu structuri complexe pot fi
explicate in baza abordarii aspectelor de simetrie. S-a demonstrat ca schimbul dublu in
tetrameri cu geometrie plana patrata, care contine doi electroni in exces, delocalizati pe patru
nuclee de spin, poate cauza alinierea antiferomagnetica a spinilor. Au fost descrise aspectele
fizice si cele legate de stiinta materialelor la scard nanometrica ale domeniului automatelor
celulare cuantice moleculare (QCA). Au fost elucidate avantajele QCA in comparatie cu
schemele conventionale de calcul cuantic, in care informatia binara este pastrata in vectorii
proprii ai sistemului cuantic cu doud nivele, aplicatiile practice ale cdrora sunt limitate de
cerintele de coerentd. S-a aratata ca sistemele QCA moleculare promit unitéti de scara
nanometrica cu densitati ultra-inalte ale dispozitivelor, precum si operare la temperatura
camerei cu degajare estrem de joasa de caldura. Materialele moleculare asigura totodata
optiuni de dirijare ale proprietatilor cheie ale moleculelor active prin mijloace chimice.

Au fost formulate bazele teoretice ale problemelor electronice si vibronice ale celulelor QCA
reprezentate prin complecsi tetramerici cu valentd mixtd (MV) si molecule organice, propuse
pentru implementarea QCA moleculare cu patru site-uri (celule moleculare cu geometrie plana
patratd). Au fost prezentate conceptele cheie ale polarizarii celulare si ale functiei de raspuns
celuld-celuld, precum si principiile de design dirijat ale celulelor si grilelor QCA.

S-a propus de a extinde considerabil clasa sistemelor potrivite in calitate de celule pentru
QCA prin includerea punctelor cuantice magnetice si a dimerilor moleculari cu valenta mixta,
care dau dovada de schimb dublu. S-a propus de a utiliza in calitate de purtatori de informatie
nu doar sarcinile, dar si gradele de libertate ale spinilor, ceea ce deschide noi perspective
pentru design-ul dispozitivelor multifunctionale, care combina functionalitdtile QCA cu
functiile de comutare de spin.
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