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Lucrarea prezinta principalele realizari stiintifice ale autorului privind metode
computationale cu aplicatii in stiinta materialelor si a dispozitivelor nanoelec-
tronice gi optoelectronice. Temele abordate privesc transportul de sarcina si
spin in dispozitive nanoelectronice, metode de tip ab initio pentru investigarea
structurii electronice in materiale si dispozitive noi, metode numerice pentru de-
scrierea sistemelor de particule in interactie in ne-echilibru utilizind statistica
fractionard de excluziune (FES), simulari in cadrul dispozitivelor optoelectron-
ice si tehnici de invitare automatizatd (machine learning, ML) pentru predictia
proprietatilor electronice in materiale noi.

Scalarea continua a dispozitivelor de circuit a adus in atentie necesitatea uti-
lizarii unor abordari noi pentru a lua in considerare in mod consistent efectele
cuantice, care devin din ce In ce mai importante In acest context. In cazul
tranzistorilor cu efect de camp, pentru un control mai bun asupra canalului,
au fost propuse diverse geometrii. Urmand aceasta directie, utilizand metoda
matricii R, a fost analizat transportul de sarcina intr-un tranzistor cu efect de
camp avand la baza un nanofir cilindric, care indica un raport semnificativ pen-
tru curenti in modurile ON/OFF de functionare ale tranzistorului. Formalismul
de impréastiere a fost pe mai departe extins pentru a include transport de spin si
transport dependent de timp si a fost utilizat in continuare in structuri in care
transportul de spin este controlat prin interactii spin-orbita de tip Rashba si
Dresselhaus sau campuri magnetice. Au fost puse in evidenta problemele legate
de imprastierea spinului, chiar si in conditii ideale, si au fost propuse metode
pentru a reduce aceste efecte nedorite. Au fost analizate efecte termoelectrice,
in mod deosebit in regim ne-liniar de temperatura, observandu-se o schimbare
de semn a tensiunii termoelectrice. Mai recent, a fost propus un dispozitiv na-
noelectronic care implementeaza o poarta logica cuantica reconfigurabila, care
poate fi utilizata in contexul arhitecturilor programabile.

Pentru investigarea unor noi materiale gi nanostructuri au fost utilizate cal-
cule de tip ab initio folosind teoria functionalei de densitate (DFT). Printre



studii se numara investigarea proprietatilor de vibratie si termice ale nanofirelor
de AIN, a proprietatilor electronice ale grafenelor poroase halogenate, a pro-
prietatilor magnetice in cazul structurilor de nitrura de bor hexagonala cu
substitutii de Mn, investigatii privind proprietati electronice si termice ale alotropi-
lor carbonului bi-dimensionali, proprietéati electronice ale sistemelor de tip grafena
bi-strat dopate in camp electric extern, precum si inducerea unui gap energetic in
grafena depusa pe un substrat feroelectric de HfO,. Utilizand o abordare atom-
istica, bazata pe functii Green de ne-echilibru, transportul coerent de sarcina
si spin a fost investigat in diferite structuri. In sisteme de tip nanopanglicii de
grafena cu impuritati corespunzatoare metalelor de tranzitie au fost evidentiate
efecte de tip filtru de spin. Comutarea curentilor de spin intr-o jonctiune Y
realizatd din grafend a fost demonstrata prin aplicarea unui camp electric in
planul grafenei. Au fost propuse aplicatii in regim terahertz prin utilizarea de
jonctiuni moleculare avand drept element activ molecula de ferrocene si, de
asemenea, molecule fotocromice din clasa fulgide au fost analizate pentru co-
mutare optica.

Metode computationale bazate pe abordari de tip Monte Carlo au fost dez-
voltate pentru studiul sistemelor de particule in interactie, utilizand FES. Au
fost determinate ratele de tranzitie corespunzatoare realizarii distributiilor FES,
cu ajutorul carora se poate introduce o descriere semiclasica locala a gazelor
cuantice cu particule in interactie, cu posibilitatea extinderii la aplicatii de
transport, prin redefinirea speciilor.

O directie mai recentd priveste dezvoltarea tehnicilor de tip ML pentru
aplicatii In cadrul stiintei materialelor. Utilizand calcule DFT in combinatie
cu tehnici de tip ML se pot dezvolta metode noi pentru design-ul materialelor.
In acest context, selectarea candidatilor promitatori in vederea realizarii sau
optimizarii unor proprietati de material, care pot fi ulterior testati din punct de
vedere experimental, poate conduce la o eficientizare a procesului de cautare,
si, In acelagi timp, la o reducere a costului computational in comparatie cu o
investigatie exhaustiva.

In final, teza prezinta colaborarile recente ale autorului si perspectivele pen-
tru activitatile de cercetare si didactice viitoare.



