Anexa nr. 1
Rezumatul activității și a rezultatelor obținute în subprogram în anul 2025
              Calcogenuri sticloase și nanocompozite noi pentru voltaică și optoelectronică 
(denumirea subprogramului)
Codul subprogramului ____020409____

	În cadrul implementării etapei 2025 a subprogramului de cercetare 020409 „Calcogenuri sticloase și nanocompozite noi pentru voltaică și optoelectronică”, experimental prin studiul difracției razelor X a fost demonstrat, că structura de fază a calcogenurilor ternare Ge11.1As11.1S77.8 și Ge33,3As33.3S33.3 din secțiunea compozițională echimolară, precum și a calcogenurilor Ge37,5 As25S37,5 și Ge22,6As31S46,4, aferente acestei  secțiuni compoziționale echimolare este vitroasă (sticloasă). Modelele XRD constau doar din halouri de difracție largi, tipice stării  de fază vitroasă. A fost demonstrat că  densitatea și viteza de propagare a ultrasunetului în aceste sticle calcogenice ternare, se mărește cu creșterea numărului mediu de coordonare al atomilor ori / și concentrația de Ge, ceea ce reflectă complexitatea trtansformărilor structurale la nivel  atomic și molecular, realizată prin variația compoziției chimice. Au fost obținute spectrele  împrăștierii Raman în mostre masive ale calcogenuri sticloase din secțiunea compozițională echimolară Ge11.1As11.1S77.8 și Ge33,3As33.3S33.3, precum și celor  aferente acestei  secțiuni, adică  Ge37,5 As25S37,5; Ge29As42S29 și Ge22,6As31S46,4 în domeniul 100 ÷ 650 cm-1. Au fost identificate șase moduri de vibraționale, cu intensități dependent de compoziția sticlei calcogenice: 151 cm-1 și 219 cm-1, comune pentru compozițiile Ge37,5 As25S37,5 și Ge22,6As31S46,4, care au fost  atribuite modurilor de întindere ale legăturilor S-S în inele și lanțuri; 343 cm-1, comun pentru aceleași compoziții și atribuit  vibrațiilor de întindere in tetraedre  GeS4   cu partajare - colț; 205 cm-1 și 355 cm-1 comune pentru  compozițiile Ge33,3As33.3S33.3, Ge37,5 As25S37,5 și Ge29As42S29 cu numărul mediu de coordonare < r> = 3; 291 cm-1, care este un pic individual de intensitate mică, caracteristic doar pentru compoziția  Ge22,6As31S46,4. Ulterior, a fost realizată deconvoluția acestor moduri, prin potrivirea lor cu funcții Gauss, păstrând intacte lățimile, centroizii și intensitățile fiecărui mod, ceea ce va permite  identificarea  blocurilor nanodimensionale, care contribuie la organizarea structurală a sticlei calcogenice. 
Au fost dezvoltate filme groase și structuri funcționale in baza nanocompozitelor  noi Te-SnO2  și Te- NaNO3, studiată structura acestor filme prin difracția razelor X, precum și caracteristicile lor electroconductive, în condiții normale la întuneric, demonstrând că ambele  nanocompozite posedă conductibilitate electrică avansată, dependentă de temperatură. Filmele au fost pictate pe substraturi de hârtie,  utilizând pastă de nanocompozit Te-SnO2  ori Te- NaNO3, obținute prin metode solvotermale, descrise în raportul presentat anterior pentru etapa pe anului precedent, 2024. Structurile funcționale pentru studiul electroconductivității au fost fabricate prin depunerea electrozilor de contact în formă de  linii metalice în aranjament  planar, executate din  argint ori aluminiu. Rezultatele obținute referitoare la  filme  bazate pe aceste  nanocompozite se află în proces de  patentare / publicare, și urmează de a fi  recomandate pentru aplicare ca elemente funcționale în dispozitive flexibile.



       Within the implementation of the 2025 stage of the research subprogram 020409 "Glass chalcogenides and new nanocomposites for voltaics and optoelectronics", experimentally through the study of X-ray diffraction it was demonstrated that the phase structure of the ternary chalcogenides Ge11.1As11.1S77.8 and  Ge33,3As33.3S33.3  from the equimolar compositional section, as well as of the chalcogenides Ge37,5 As25S37,5 and  Ge22,6As31S46,4, which are offside to this equimolar compositional section is vitreous (glassy). The XRD patterns consist only of wide diffraction halos, typical of the glassy phase state. It has been demonstrated that the density and propagation speed of ultrasound in these ternary chalcogen glasses increase with increasing average coordination number of atoms or/and Ge concentration that reflects the complexity of structural transformations at the atomic and molecular levels, achieved by varying the chemical composition. Raman scattering spectra were obtained in bulk samples of glassy chalcogens from the equimolar compositional section Ge11.1As11.1S77.8 and Ge33,3As33.3S33.3, as well as those that are offside of this section, i.e. Ge37,5 As25S37,5; Ge29As42S29 and Ge22,6As31S46,4 in the range 100 ÷ 650 cm-1. Six vibrational modes were identified, with intensities dependent on the composition of the chalcogen glass: the 151 cm-1 and 219 cm-1, common to the compositions Ge37,5 As25S37,5 and  Ge22,6As31S46,4, which were assigned to the stretching modes of the S-S bonds in rings and chains; the  343 cm-1, common to the same compositions and assigned to the stretching vibrations in GeS4 tetrahedra with corner-sharing; the  205 cm-1 and 355 cm-1 common to the compositions Ge33,3As33.3S33.3, Ge37,5 As25S37,5 and Ge29As42S29 with the average coordination number < r> = 3; the 291 cm-1, which is an individual peak of low intensity, characteristic only for the composition Ge22,6As31S46,4. Subsequently, the deconvolution of these modes was performed by fitting them with Gaussian functions, keeping the widths, centroids and intensities of each mode intact, which will allow the identification of nano-dimensional blocks, which contribute to the structural organization of the chalcogen glass.
       Thick films and functional structures have been developed based on the new nanocomposites Te-SnO2 and Te-NaNO3 that were studied by studied by X-ray diffraction, as well as characterized by investigation of the electroconductivity under normal conditions in the dark, demonstrating that both nanocomposites possess advanced, temperature-dependent electrical conductivity. The films were prepared via painted on paper substrates, using Te-SnO2 or Te-NaNO3 nanocomposite paste, obtained by solvothermal methods, described in the previously presented report for the stage of the previous year, 2024. The functional structures for the study of electroconductivity were fabricated by depositing contact electrodes in the form of metallic lines in a planar arrangement, made of silver or aluminum. The results obtained regarding films based on these nanocomposites are in the patenting / publication process and will be recommended for application as functional elements in flexible devices.



Coordonatorul subprogramului                             
de cercetare 			           		    __Țiuleanu Dumitru_                       ________	
		                   			        (numele, prenumele) 		    (semnătura) 

Data: _________________ 

