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DКМă КНmТЭОm Мă ЛКЧНК НО Fδ К МШmЩЮЬЮХЮТ IЧSО ЭrКЭКЭ ЭОrmТМ ьЧ 
vapori de Cd (Fig. 3) ОЬЭО МШmЩЮЬă НТЧ ЛКЧНК НО Fδ К mТМrШcristalite-
ХШr (ЛКЧНК МЮ mКбТm ХК 1,721 ОV, ХК T = 300K şТ 1,756 ОV, ХК T = 
κ0K) şТ К ЧКЧШМrТЬЭКХТЭОХШr НО CdSe din compozit (banda 1,797 eV, la 
T = 300K şТ 1,κ44 ОV, ХК T = κ0K), КЭЮЧМТ НТЧ ПШrmЮХК ∆� =ћమగమଶ�మ [ ଵ௠� + ଵ௠ℎ] − ଵ,8�మ��బ�  [8] putem calcula diametrul mediu al nanocris-

talitelor de CdSe, МКrО ОЬЭО МЮЩrТЧЬ ьЧ ТЧЭОrЯКХЮХ 2÷4 Чm. 
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MODELAREA SPECTRULUI DE OSCILAğIEăÎNăSISTEMEă
SIMETRICE CU MULTE GRADE DE LIBERTATE 
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Să МОrМОЭăm mШХОМЮХК ПШrmКЭă НТЧ � atomi. Vom fixa originea 
ЬТЬЭОmЮХЮТ МКrЭОгТКЧ НО МШШrНШЧКЭО ьЧ МОЧЭrЮХ НО mКЬă КХ mШХОМЮХОТ. 
Poziţia atomului i se descrie prin raza vectoare: 



243 

ሻݐ௜ሺݎ⃗ = ௜଴ݎ⃗ + ,ሻݐ௜ሺݏ⃗ ݅ = ͳ, ʹ, … , �, 
unde  ⃗ݎ௜଴ este poziţia atomului i ьЧ mШХОМЮХК ЧООбМТЭКЭă, ⃗ݏ௜ este vectorul 
НОЩХКЬărТТ КЭШmЮХЮТ ݅ din poziţia iniţТКХă. AЭЮЧМТ ОЧОrРТК ЬТЬЭОmЮХЮТ 
ЩШКЭО ПТ rОЩrОгОЧЭКЭăμ ݏ⃗)ܪଵ, ,ଶݏ⃗ … , ,�ݏ⃗ ,ଵ̇ݏ⃗ ,ଶ̇ݏ⃗ … , (̇�ݏ⃗ = ,ଵ̇ݏ⃗)ܶ ,ଶ̇ݏ⃗ … , (̇�ݏ⃗ + ܷሺ⃗ݏଵ, ,ଶݏ⃗ … ,   .ሻ�ݏ⃗

EЧОrРТК МТЧОЭТМă НОЩТЧНО НО ЩăЭrКЭЮХ ЯТЭОгОХШr, ТКr ПЮЧМţia energiei 
potenţТКХО КrО ПШrmă ЩăЭrКЭТМă, НОШКrОМО ШЬМТХКţiile normale ale 
moleculei sunt armonice. Fiecarui atom i ЬО КЬШМТКгă Ш ЛКгă ХШМКХă 
ШrЭШЧШrmКЭă {�⃗ଵሺ௜ሻ, �⃗ଶሺ௜ሻ, �⃗ଷሺ௜ሻ}.  

Starea sistemului se descrie totalmente prin ͵� coordonate ݏ�ሺ௜ሻ ьЧ 
spaţiul euclidian ℝଷ�, unde ݏ�ሺ௜ሻ este proiecţТК НОЩХКЬărТТ КЭШmЮХЮТ ݅ pe 
axa � К ЛКгОТ ХШМКХО. VОМЭШrЮХ ьЧ КМОЬЭ ЬЩКţiu este definit de 
ЮrmăЭШКrОК ОбЩrОЬТОμ  

ݔ⃗           = ቀݏଵሺଵሻ, ,ଶሺଵሻݏ ,ଷሺଵሻݏ ,ଵሺଶሻݏ ,ଶሺଶሻݏ ,ଷሺଶሻݏ … , ,ଵሺ�ሻݏ ,ଶሺ�ሻݏ   . ଷሺ�ሻቁݏ
            

AМОКЬЭă rОЩrОгОЧЭКrО ЬО ЧЮmОşЭО rОЩrОгОЧЭКrО mОМКЧТМă.  ÎЧ ЭШЭКХ 
ОбТЬЭă ͵� − ͸ oscilaţi normale ale moleculei (͵� − ͷ pentru 
moleculele liniare). Vectorul ⃗ݔ  poate fi descompus pe ͵� coordonate 
normale, din care 3 corespund translaţiei şi 3 – rotaţТОТ. DКМă ТmЩЮХЬЮХ 
total şi momentul total al moleculei sunt nule, atunci ⃗ݔ  poate fi 
rОЩrОгОЧЭКЭ ьЧ ПШrmКμ ⃗ݔ = ∑ ܳ௝�⃗௝ si�(�௝ݐ + �௝) ,ଷ�−6

௝=ଵ  

unde ܳ௝ – МШШrНШЧКЭă ЧШrmКХă ݆, �௝ – este frecvenţК МТМХТМă К ШЬМТХКţiei ݆, {�⃗௝} ПШrmОКгă Ш ЛКгă ЧШЮă ШrЭШЧШrmКЭă ЩОЧЭrЮ МШШrНШЧКЭО ЧШrmКХО. 
DКМă ПrОМЯОЧţele �௜ ≠ �௝ pentru ݅ ≠ ݆, atunci vectorii vor fi 

ortogonali: Q⃗⃗⃗௜ ⊥ Q⃗⃗⃗௝. DКМă ПrОМЯОЧţОХО МШТЧМТН, КЭЮЧМТ ЯОМЭШrТТ НО ЛКгă 
МКrО ьТ МШrОЬЩЮЧН ЬЮЧЭ НОЭОrmТЧКţТ МЮ ОбКМЭТЭКtea combinaţiei liniare. 
DО КМООК ьЧЭШЭНОКЮЧК ЩЮЭОm МОrО ьЧНОЩХТЧТrОК МШЧНТţiei de 
ШrЭШЧШrmКrО К ЯОМЭШrТХШr ЛКгОТ. AМОКЬЭă rОЩrОгОЧЭКrО ЬО ЧЮmОşte 
reprezentare vibraţТШЧКХă.   

AХРШrТЭmЮХ mОЭШНОТ КmОХТШrКЭО ЬО ЩrОгТЧЭă ьЧ mШНЮХ ЮrmăЭШr Д1]μ 
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1. Se construieşte МсЭО ЮЧ ЩrШТОМЭШr ЩОЧЭrЮ ПТОМКrО ЭТЩ КХ rОЩrОzen-
Эării ireductibile.  

2. SО РăЬОЬМ ЯОМЭШrТТ ЩrШЩrТТ МЮ ЯКХШrТ ЩrШЩrТТ ЧОЧЮХО, МКrО ЯШr ЬОrЯТ 
НrОЩЭ ЛКгă К ЬЮЛЬЩКţiului invariant al proiectorului.  

3. Se obţine combinaţТК ХТЧТКră К ЯОМЭШrТХШr НО ЛКгă ШЛţinuţi pentru 
ЩrШТОМЭШrЮХ ЮЧОТ rОЩrОгОЧЭărТ ТrОНЮМЭТЛТХО МШЧМrОЭО, МКrО ЯК ПТ ЯОМЭШrЮХ 
oscilaţiei normale.  

ÎЧ FТРЮră ЬО МШmЩКră НКЭОХО ЭОШrОЭТМО МКХМЮХКЭО ьЧ ЛКгК КХРШrТЭmЮХЮТ 
dezvoltat cu valorile experimentale pentru molecula de fullerene C60 
[2, 3]. 

 
Fig. Compararea rezultatelor teoretice cu datele experimentale 

 
DrОКЩЭК ЩЮЧМЭКЭă НТЧ FТРЮră rОЩrОгТЧЭă ЛТЬОМЭШКrОК МКНrКЧЮХЮТ ьЧЭсТ. 

SО МШЧЬЭКЭă Мă ШЬМТХКţii cu frecvenţele mai mici aduc un aport mai 
mКrО ьЧ КЛКЭОrОК НО ХК ЯКХШrТХО ОбЩОrТmОЧЭКХО. TШЭШНКЭă, ЩЮЭОm 
ШЛЬОrЯК Мă mШНОХЮХ ЭОШrОЭТМ mТМşШrОКгă ПrОМЯОЧţele mici şТ mărОşte 
frecvenţele mai mari. Pentru a descrie oscilaţiile fullerenului mai 
exact, se pot utiliza funcţiile potenţiale optimizate Tersoff sau Brenner 
[4], teoria funcţionalei de densitate (DFT) sau teoria de perturbaţie a 
funcţionalei de densitate (DFPT) [5, 6, 7]. Se poate menţТШЧК Мă 
spectrul de vibraţie al structurii cristaline (grupul de simetrie Th), 
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ПШrmКЭă НТЧ mШХОМЮХО НО ПЮХХОrОЧО C60 СТНrКЭКЭО ьЧ ЬШХЮţii apoase a fost 
calculat folosind şi abordarea dinamicii moleculare (MD) [8], precum şi 
ecuaţia de stare pentru soluţii apoase de fullerene C60 К ПШЬЭ ЩrШЩЮЬă Дλ]. 

Referinţe: 
1. BOGUSH, I., CIOBU, V., PAδADI, F. AХРШrТЭmЮХ НО ШЛţТЧОrО К НОЩХКЬă-

riХШr ЬТmОЭrТгКЭО ьЧ ЬТЬЭОmОХО ЬТmОЭrТМО МШmЩХОбО prin reducerea la proble-
mК ЯОМЭШrТХШr ЩrШЩrТТ. ÎЧμ StuНТКăUЧТvОrsТtКtТsăMШlНКvТКО,ăsОrТКă„FТгТМă”ă
(Categoria B), 2015, nr.7(87), p.3-8. 

2. MENENDEZ, J., PAGE, J. Vibrational spectroscopy of C60Light Scatte-
ring in Solids VIII. In: Springer Verlag, 2000,  vol.76. p.27-95.  

3. HOU, J. et al. C60 - Based Materials. In: Encyclopedia of Nanoscience 
and Nanotechnology (Edited by H.S.Nalwa), 2004, vol. 1, p. 409-474. 

4. CHE, J., CAGIN, T., GODDARD, W. Studies of fullerenes and carbon 
nanotubes by an extended bond order potential. In: Nanotechnology, 
1999, 10, 263 p. 

5. PARKER, S. et al. Complete assignment of the vibrational modes of C60 
by inelastic neutron scattering spectroscopy and periodic-DFT. In: Phys. 
Chem. Chem. Phys., 2011, vol.13,   p.7789. 

6. REFSON, K., TULIP P., CLARK S. Variational density-functional per-
turbation theory for dielectrics and lattice dynamics. In: Physical Review 
B, vol.73, 2006. 

7. SCHETTINO, V. et al. The Vibrational Spectrum of Fullerene C60. In: 
Journal of Physical Chemistry A, 2001, no.50, vol. 105,  p.11192-11196.  

8. PRYLURSKYY, Yu. et al. Structure and thermophysical properties of 
fullerene C60 aqueous solutions. In: International Journal of Thermophy-
sics, 2001, vol.22, no. 3, Plenum Publishing Corporation, p.943-956. 

9. ADAMENKO, I. et al. Equation of state for C60 fullerene aqueous solu-
tions. In: International Journal of Thermophysics, 2005, vol.26. 795 p. 
 
 

PROIECTAREA FORMELOR PENTRU INTRODUCEREA 
DOCUMENTELORăÎNăSISTEMULăINFORMATICă 

„E-ADMITEREA”ăLAăUSM 
 

Natalia ENI, Victor CIOBU, Florentin PALADI 
 

La proiectarea formelor pentru introducerea documentelor de 
intrare şi ieşТrО ЬО НТЬЭТЧР НШЮă ЩrШЛХОmО Д1]μ 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

http://www.tcpdf.org

