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1. Scopul etapei 2025 conform proiectului depus la coneurs (obligatoriu).
Scopul etapei din anul 2025 a fost elaborarea si optimizarea tehnologiei de sintezd si crestere a
monocristalelor de TiS2, WS> si MoSz, care si serveascd drept baza materiald fiabild pentru
etapele ulterioare de exfoliere lichida si obtinere de structuri 2D hibride pentru
supercondensatori. [n aceastd prima faza ne-am concentrat pe obtinerea de monocristale de inalta
calitate, pe definirea regimurilor tehnologice reproductibile si pe validarea lor printr-un set

coerent de metode de caracterizare structurald S morfologica.
2. Obiectivele etapei 2025 (obligatoriu).

Principalele obiective ale etapei au fost:

i. stabilirea regimurilor optime de transport chimic in faza de vapori (CVT) pentru sinteza si

cresterea monocristalelor de TiSz;
elari WSz si MoSz;

cu aria lamelelor de ordinul a

ii. extinderea si adaptarea acestor regimuri la compusii lam

obtinerea a cel putin 20 g de monocristale din fiecare tip,
~20 mm?;

rizare XRD, SEM/EDS, AFM si fotoluminescenta;
i 2025 (obligatoriu)

iv. definirea protocoalelor de caracte

3. Actiunile planificate pentru realizarea scopului si obiectivelor etape

Pentru atingerea scopului si obiectivelor etapei 2025, au fost planificat un set de actiuni,

structurate in trei activitati majore:

e sarja (Ti + S + agent de transport), proiectarea si
in cuptoarele cu zone multiple, stabilirea
formarii monocristalelor masive de

e Pentru TiSa: conceperea compozitiilor d
calibrarea regimurilor de temperaturd
gradientelor termice si a duratelor de crestere necesare
TiS: prin metoda CVT.

area metodologiei CVT la particularitatile termodinamice ale

acestor compusi, inclusiv alegerea temperaturilor optime de sinteza si crestere, mentinerea

gradientelor stabile de temperatura si definirea conditiilor de racire controlatd Scopul
acestor optimizari este obtinerea unor cristale mari, bine formate, utilizabile ca precursori

pentru conversia ulterioard in faza metalicd 1T.

o Pentru WSz si MoS:: adapt

e Caracterizare: elaborarea protocoalelor pentru investigarea monocristalelor prin difractie
de raze X, microscopie electronica de baleiaj cu analizd EDS si spectroscopie de
fotoluminescentd; corelarea datelor structurale, morfologice si optice cu conditiile de

crestere;

4. Actiunile realizate pentru atingerea scopului si obiectivelor etapei 2025

in 2025 s-a parcurs intregul lang tehnologic planificat pentru sinteza si cresterea monocristalelor
de TiS2, WS2 si MoS;. S-au formulat si optimizat sarjele initiale pe baza pulberilor de metale si
sulf de inaltd puritate, utiliznd iodul ca agent de transport. Reglarea find a profilurilor de
temperaturd §i a gradientelor termice in cuptorul cu doud zone a permis identificarea regimurilor
optime de temperaturd pentru fiecare compus (atat in zona sursei, cat $i in zona de crestere).




aproximativ 22 g de monocristale de TiSz, cu

in urma seriilor de experimente au fost obginute :
si 21 g de monocristale de WSz, cu

placi mari, precum si circa 23 g de monocristale de MoS2
morfologie lamelard bine definitd, indicénd o calitate inalta cristalografica.

Pentru validarea calitatii materialelor, s-a realizat un studiu complex al proprietatilor

monocristalelor crescute:

e Difractia de raze X (XRD) a confirmat formarea fazelor cristaline asteptate si un nivel

redus de faze secundare;

e Microscopia electronicii de baleiaj (SEM), insotitd de analiza EDS, a permis evaluarea
morfologiei suprafetei si a stoichiometriei locale, confirmand raportul corect metal/sulf;

e Spectroscopia de fotoluminescentd a monocristalelor de MoSz si WS2 a oferit date privind
calitatea opticd si natura tranzitiilor electronice.

Pe baza acestor rezultate a fost initiata analiza critica a rutelor de transformare in faza metalicd
1T. fiind selectate doud rute promititoare pentru etapele urmatoare: intercalarea cu litiu urmata
de exfoliere in solutie si exfolierea electrochimicd in regim de fazd 2H-1T. Aceste decizii
metodologice au fost deja integrate in programul de lucru pentru 2026.

5 Rezultatele obtinute

5.1. Sinteza si cresterea monocristalelor de TiS;

Monocristale masive de calitate analtd de TiSz au fost crescute prin metoda de transport chimic din
faza de vapori. Titanul (Ti, puritatea 99,99%) si Sulful (S, 99,99%) in forma de pulberi erau
amestecate in proportie molard 1 :2. In calitate de agent transportor era folosit iodul (2, 99,95%).

Amestecul era amplasat in fiole cilindrice din cuart, care ulterior erau sudate ermetic, in interiorul
fiolei fiind asigurat un vid de 10 Torr. Diametrul interior al fiolelor era de 14 mm, lungimea — 140
mm, dimensiunile asigurand cantitatea optima de material transportatd intr-o unitate de timp pe
parcursul procesului de sinteza a compusului de DMT. Apoi fiolele vidate cu materialul policristalin
erau introduse in cuptoare tubulare cu doud zone termice, profilul de tempeaturi fiind controlat si
mentinut stabil cu precizia de 0.1°C. Temperaturile in camera de cristalizare si in camera de sarja se
deosebeau si puteau fi modificate pe parcursul realizarii procesului de crestere. Schematic, partile
componente pincipale ale cuptorului tubular sunt prezentate in Fig. | si sunt urmatoarele:

- doua termocupluri de tip B (platind — aliaj de platina cu rodiu)— cate una pentru fiecare din
cele doua zone, care se aflau in contact direct cu tubul cuptorului si masurau temperatura
interioara;

- controler digital automat, cu regim de functionare proportional-integral-derivat (PID) cu doua
canale, care inregistra temperaturile monitorizate de termocuplurile ambelor zone si, folosind
algoritmul PID, regla/ajusta puterea de iesire a cuptorului.




two zone fumace

thermocuple

temperature controllers

a tehnologiei de transport chimic din faza

Figura 1. Schema instalatiei experimentale pentru realizare
Temperaturile in zonele cuptorului

de vapori in cuptor tubular conventional cu doud zone termice.
erau controlate si mentinute cu precizie de £0,1°C.

A fost stabilit, ca cresterea cristalelor de TiS depinde in mod considerabil de mai multi parametri,
precum viteza de incilzire a sarjei initiale, temperatuta de crestere a cristalelor si gradientul de
temperaturi dintre zonele cuptorului, durata procesului de crestere si concentratia moleculelor de iod.
Au fost efectuate incercdri in mai multe conditii si stabiliti parametrii optimi, care au asigurat
obtinerea monocristalelor masive cu proprietdtile scontate.

A fost stabilit ca concentratia optimald a agentului de iod constitue Smg/cm?. Fiolele cu sarja initiala
erau supuse unei incdlziri lente, cu viteza de 40°C/ora ajungand la temperatura de sinteza timp de
doua zile, insasi procesul de sinteza a compusului durand 48 ore in conditii, cand profilul de
temperaturi dea lungul fiolei se mentine omogen. Odatd cu demararea procesului de cresere a

cristalelor dea lungul fiolei se stabilea gradientul de temperaturd. Temperatura optima in zona de

sintezd a compusului (sursei) constituea 1030°C, iar in zona de crestere a monocristalelor de TiS> —

1000°C. Dupa 10 zile de sinteza si crestere, reactiona intrega sarja initiald policristalina, depunandu-
se in capatul opus al fiolei in forma de monocristale lamelare cvazibidimensionale, suprafata fatetelor
manifestand luciu metalic. Racirea fiolelor in cuptor la fel se efectua in regim lent, temperatura

coborand cu o viteza de 40°C. fn rezultatul proceselor tehnologice realizate au fost otinute 22 g de

cristale lamelare de TiS2.
5.2. Sinteza si cresterea monocristalelor masive de MoS: si WS (politipul hexagonal 2H)

Ca si in cazul compusului TiS, monocristalele de MoSz si WSz au fost obtinute prin metoda de
crestere din fazd de vapori, conditiile de sinteza si crestere fiind stabilite in concordantd cu diagrama

de fazi a fiecarui compus.

Pentru MoS, procesul de sintezd a compusului, care precedeazi etapa de crestere a cristalului,
dureaza 24 ore. Stadiu de crestere dureazd timp de 10 zile cu gradient de temperaturd dea lungul
fiolei. Temperatura optima in zona sintezei s-a dovedit a fi egala cu 1080°C, iar in cea de crestere,
respectiv — 1050°C, concentratia iodului fiind aceeasi ca si in cazul compusului TiS2, adicd Smg/cm’.
Viteza de racire a fiolei cu MoS: procesate era mai joasd decat la TiS2 — 30 °C/ora.

in cazul compusului WSz, procesele de sinteza si de crestere, la fel, au durat, respectiv, 24 ore si 10
zile. Temperatura optimd in zona de sintezd era de 1060°C, iar in zona de crestere doar cu 20°C mai
mica — 1040°C. Racirea fiolei cu WS se efectua in doud etape: la inceput cu viteza de 40°C/ord,
apoi, de la 500°C in jos, de doud ori mai lent, cu 20°C/ora.

in total au fost crescute ~ 23g de monocristale lamelare de MoS: si 21g de WSa.
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Cea mai cunoscuti si mai disponibild dicalcogenura de metal de tranzitie lamelara este disulfura de
molibden (MoS2), care deja si-a demonstrat potentialul inalt pentru diverse aplicatii avansate.
Cristalele lamelare de MoSa, cu o energie de adsorbtie a hidrogenului apropiaté de cea a platinei, este
un catalizator ideal pentru reactia de evolutie a hidrogenului (HER). Cele mai stabile faze de crestere
a monocristalelor de MoS,, sunt 2H si 3R (la WSz doar politipul 2H). Cu toate acestea, activitatea lor
catalitica este semnificativ limitata de numarul mic de situri active pe planul bazal, in special in faza
semiconductoare 2H. Combinat cu conductivitatea lor electrica intrinseca joasa, acest fapt limiteaza
utilizarea compusilor MoS; si WS in aplicatii care necesita conductivitate electrica ridicatd, cum ar

fi electrocatalizatorii si electrozii supercondensatoarelor.

Prin urmare, accesul controlat la fazele metalice metastabile de tip 1T extinde semnificativ aplicatiile

potentiale ale foliilor de DMT ultrasubtiri. Una dintre abordarile eficiente pentru transformarea fazei
2H in faza polimorfi 1T este intercalarea si exfolierea ulterioard a nanostraturilor ultrasubtiri de
MoS: si WS2. De aceea, monocristalele crescute de MoS2 si WSz vor fi folosite in stadiul urmator al
proiectului pentru obtinerea foliilor ultrasubtiri cu faza polimorfica IT. in vederea atingerii acestui
scop au fost efectuate lucrari de pregatire a doua tehnologii distincte :

1. Intercalarea litiului prin n-butyl lithium [1]. in acest caz, trecerea la faza 1T este cauzatd de
transferul de electroni din litiul intercalat, care destabilizeaza structura initiald trigonal-prismatica

2H-MoS: si promoveazi atomii de Mo coordonati octaedric.

2. Sinteza nanofoliilori de WS> direct din monocristale de WS, masive prin exfoliere electrochimicd

pe baza de solutie cu electrozi bipolari [2].

5.3. Caracterizarea structurali si morfologica a TiS2

i a TiS» a fost investigatd prin difractie de raze X (XRD). Difractograma
inregistratd (Figura 2) prezinta un set de reflexii ascutite si bine definite, care pot fi indexate in faza
trigonala cu grup spatial P37m1, caracteristica polimorfului 1T al TiSz2 cu coordonare octaedrica.
Absenta unor maxime suplimentare, atribuite unor faze secundare (de exemplu TiOx, TiS, sulf
elementar), indica faptul cd proba este monofazica in limitele de detectie ale tehnicii. Concordanta
buna dintre pozitiile si intensitdtile maximeleor experimentale confirma ca materialul sintetizat

cristalizeaza in faza 1T dorita, de naturd metalica [3].

Structura cristalin
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Figura 2. Difractograma TiS2




simulat al TiSz in grupul spatial P3m1. In aceastd
doud straturi de sulf, formand
danta cu faza metalica 1T [4],

fn Figura 3 este prezentat un model structural
reprezentare, atomii de titan se afla in coordonare octaedrica intre
structura stratificatd. Aceastd configuratie structurald este in concor
favorabila pentru aplicatii ce necesita o conductivitate electrica ridicata in plan.

n faza metalica 1T, ilustrand straturile S—Ti-S cu coordonarea

Figura 3. Model structural al TiS2 1
Ti si natura stratificatd bidimensionala a cristalului

octaedricd a atomilor de
de TiS, a fost examinatd prin microscopie electronica de baleiaj
ura 4) evidentiazd o morfologie stratificatd, tipica pentru
Cristalitele apar sub forma de fulgi stivuiti sau partial exfoliati,
lor, forméand aglomerate, dar pastrand caracterul lamelar

Morfologia de suprafatd a probei
(SEM). Micrografiile SEM (Fig
dicalcogenurile metalelor de tranzitie.
cu dimensiuni laterale de ordinul micrometri

bine definit.

(a)
Figura 4. (a) Fotografii ale cristalelor de TiS; obfinute. (b) Micrografie SEM de TiSz,
pe care se vad fulgi lamelari cu structurd stratificata.
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Compozitia elementald si omogenitatea probei au fost evaluate prin spectroscopie de raze X cu
dispersie in energie (EDS). Hartile elementale (Figura 5) confirma prezenta titanului si a sulfului ca
principali constituenti, cu distributia spatiald a Ti si S uniforma pe suprafata analizatd. Un raport
atomic Ti:S apropiat de stoechiometria nominala 1:2 au fost in limitele erorii experimentale. Nu au
fost detectate concentratii semnificative de elemente strdine, ceea ce sugereaza un nivel redus de

contaminare.

Quantity analysis

Element Atomic % Welight%
Titanium 3331 599
Sulphur 66.69 40.09

Atomic fraction Weight fraction

Figura 5. Raport EDS pentru proba de TiSa,

5.4. Caracterizarea optici, morfologica si compozitionala a MoS:

Calitatea opticd si structura electronicd a probei de MoS; au fost investigate prin spectroscopia
fotoluminescenta (PL). Spectrul PL consta din linii excitonice intense si relativ inguste, caracteristice
MoS, semiconductor. Dominanta tranzitiei excitonice principale si absenta a benzilor late de emisie
sub-bandgap, in mod tipic, asociat cu o cristalinitate ridicata si o structurd stratificatd bine ordonata.
Aceste observatii arata cd MoS sintetizat este predominant in faza semiconductoare (2H-MoS») si
poseda o calitate opticd adecvata pentru etapele ulterioare de inginerie de faza.

Compozitia chimicd a MoS; a fost caracterizatd prin EDS. Spectrul EDS si hartile elementale
asociate (Figura 6) confirma prezenta molibdenului si a sulfului ca elemente principale, cu un raport
Mo:S apropiat de stoechiometria ideald 1:2. Harfile elementale evidentiaza o distributie omogend a
ambelor elemente in regiunea analizatd, indicand si o uniformitate compozitionala.

Combinatia dintre semnalul PL puternic si compozifia stoechiometricd evidentiata de EDS indica
faptul ca cristalele de MoS: obtinute poseda calitati structurale si optice ridicate. Acest aspect este
deosebit de important pentru rolul acestui material in proiect: o faza semiconductoare de MoS: bine
cristalizat reprezintd un punct de pornire excelent pentru transformarea controlatd in faza metalica
IT in etape ulterioare. Este de agteptat ca calitatea inifiala ridicatd sa faciliteze o tranzitie de faza mai
uniforma si mai bine controlatd, asigurand obfinerea cristalelor de 1T-MoS, metalice cu proprietati

imbunatatite si reproductibile.



90K 100K 110K

Quantity analysis

Element Atomic % Weight%
Molybdenum 34.91 61.60
Suiphur 65.09 38.40

Figura 6. Raportul EDS pentru proba de MoS:, care evidentiiaza prezenta molibdenului si a sulfului
si compozitia lor apropiata de stoechiometria ideald Mo:S = 1:2.

Concluzii

TiS, a fost sintetizat cu succes in faza metalicd 1T, fapt confirmat prin XRD (indexare in P3:m1),
sustinut de modelul structural simulat si corroborat de SEM si EDS, care evidentiazd o morfologie
stratificata si o compozitie Ti:S aproape stoechiometrica.

e MoS, manifestd fotoluminescen{d excitonicd puternicd si caracteristiciunei compozitii
stoechiometrice cu o morfologie stratificata uniforma, indicand o calitate cristalind si optica
ridicata a fazei semiconductoare 2H.

o Astfel, proba de TiS: indeplineste deja cerinta de a fi in faza metalica 1T, in timp ce proba de
MoS;, prin calitatea sa inaltd si stoechiometria aproape ideald, reprezintd un precursor
promititor pentru etapa urmétoare a proiectului, orientatd spre transformarea sa in faza
metalica.
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6. Diseminarea rezultatelor obtinute in proiect in forma de publicatii (obligatoriu) si in forma
de prezentari la foruri stiintifice (comunicari, postere — pentru cazurile cdnd nu au fost publicate in
materialele conferintelor)

Comunicari la foruri stiintifice:

1. N. Siminel, C. Slobodeniuc, A. Micu, L. Kulyuk. Exciton Dynamics in [.-Intercalated MoSe:
crystals: Temperature-Dependent Luminescence and Kinetic Model. 12th International
Congress of the Balkan Physical Union, 8-12 July, 2025, Bucharest, Romania (invited
report);

2. N. Siminel, V. Goremichin, A. Uzunoglu, L. Culiuc. MEDICINE, MOLECULAR AND
ENVIRONMENTAL SCIENCES 2025 (MedMolMed 2025), 10-15 Novermber 2025,
Chisinau, R. Moldova (oral report)

Lista publicatiilor din anul 2025 in care se reflectd doar rezultatele obtinute in proiect, perfectatd
conform ceringelor fatd de lista publicatiilor (a se vedea Anexa 2)

7. Impactul stiintific, social si/sau economic al rezultatelor stiintifice obtinute in cadrul
proiectului (obligatoriu)

Impactul stiintific al etapei 2025 constd in dezvoltarea si optimizarea unor tehnologii avansate de
sinteza si crestere a monocristalelor de TiSz, MoS, si WSs, materiale 2D de DMT cu potential
ridicat pentru fabricarea electrozilor de supercondensatori de noud generatie. Tehnologia
elaboratd permite obfinerea reproductibila de materiale de inalta calitate, iar aceasta calitate este
decisivd pentru activitatea electrocatalitica si performantele electrozilor (capacitantd, stabilitate
ciclica, densitate de energie). Astfel, etapa pune bazele stiintifice si tehnologice pentru trecerea
de la materiale brute la structuri 2D avansate in faza metalici 1 T.
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Pe termen lung, supercondensatorii pe baza de astfel de materiale vor putea juca un rol cheie in
sistemele moderne de alimentare si stocare a energiei, contribuind la integrarea surselor
regenerabile si, implicit, la diminuarea impactului schimbdrilor climatice prin facilitarea utilizarii
energiei curate.

In plus, etapa a avut un impact important asupra formdrii resursei umane, implicand tineri
cercetditori in tehnici moderne de sinteza si caracterizare de materiale 2D.

8. Colaborare la nivel national in cadrul implementirii proiectului (obligatoriu)

Au fost realizate colaborari nationale pentru caracterizarea materialelor obtinute, care au
contribuit direct la confirmarea calititii materialelor si la realizarea obiectivelor etapei.

e Cu laboratorul "Metode Fizice de Studiere a Solidului — Tadeusz Malinowski”, Institutul de
Fizica Aplicata al USM s-a colaborat in vederea inregistrarea spectrelor XRD si analizei
structurale a monocristalelor TMD, obtinerea informatiei despre faze/politipi si calitatea
cristalina.

e Laboratorul ,,Materiale pentru Fotovoltaica si Fotonicd”, Institutul de Fizica Aplicatd al USM
a oferit suport in efectuarea masuratorilor SEM si EDS, care au permis evaluarea morfologiei,
compozitiei elementare si omogenitétii materialelor sintetizate.

9. Colaborare la nivel international in cadrul implementirii proiectului (obligatoriu)
Au fost consolidate doua colaborari internationale relevante pentru directia proiectului.

e Cu Prof. Aytekin Uzunoglu din Istanbul Technical University, Turkye au fost clarificate
cerintele fatd de pulberile TMD (puritate, morfologie, fazd cristalind) destinate fabricarii
electrozilor de supercondensatori.

e Cu Dr. Aurelian Catalin Galca din Institutul National de Fizicd a Materialelor, Romania au
fost discutate principalele cerinte pentru Multifunctional Hybrid Materials for
Supercapacitors si posibilele rute tehnologice de combinare a structurilor 2D DMT cu oxizi
de tip spinel. Aceste schimburi au contribuit la ajustarea specificatiilor de materiale si a
planului experimental pentru etapele urmétoare.

10. Dificultitile in realizarea proiectului de naturd financiard, organizatorica, legate de resursele
umane etc. (obligatoriu).

in implementarea etapei au aparut dificultdfi ce tin de achizitia materialelor necesare pentru
efectuarea lucrérilor tehnologice. Persista intdrzieri in procurarea precursorilor si reactivilor
utilizati in sinteza §i cresterea monocristalelor DMT, ceea ce a impus replanificarea unor
activitati experimentale. In pofida acestor intarzieri, obiectivele etapei au fost atinse prin
reorganizarea eficientd a resurselor si a activitdilor, insa pericolul de a se confrunta cu problema
n cauza ramane actual si pentru anul viitor.

11. Recomandari, propuneri (optional).

Conducitorul de proiec

Data: 04.12.2025
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Anexa |

Rezumatul activititii si a rezultatelor obtinute in proiect in anul 2025

Cifrul proiectului 25.80012.5007.84SE
Denumirea Proiectului Elaborarea si studiul proprietatilor structurilor 2D DMT pentru

supercondensatoare

Scopul proiectului este elaborarea tehnologiei de fabricare §i cercetarea proprietétilor materialelor
nanostructurate hibride destinate producerii electrozilor pentru supercondensatoare — dispozitive
deosebit de actuale in tehnologiile eficiente de generare si stocare a energiei. In randul celor mai de
perspectivd materiale potrivite pentru fabricarea electrozilor cu eficacitate inaltd se numara
dihalcogenurile metalelor de tranzitie (DMT). Atractivitatea DMT este determinatd de aria mare a
suprafetii active cu proprietati reglabile, de concentratia inaltd ale siturilor de coordonare, de stérile
variabile de oxidare, precum si de comportamentul electrochimic atat Faradaic, cét si non-Faradaic.

in anul curent, prin metoda transportului chimic din faza de vapori, au fost efectuate lucrari de
sinteza si crestere ale cristalelor de DMT cu trei compozitii: TiS2, MoSz si WSz. Pe parcursul
obtinerii acestor trei materiale, ludnd in considerare diagramele de faza respective, au fost optimizate
regimurile tehnologice — modalitatile de pregatire a sarjei initiale, temperaturile de sinteza si crestere
a monocristalelor, vitezele de incalzire si racire a fiolelor, durata perioadei de crestere si concentratia
agentului de transport I>. Au fost stabilite valorile optime ale temperaturilor de crestere a cristalelor:
pentru TiS; — 1030°C si 1000°C; MoSz — 1080°C si 1050°C; WS, — 1060°C si 1040°C.

Urmare a lucrarilor tehnologice efectuate au fost obtinute cate circa 20 g de monocristale de fiecare
material — TiSz, MoSz si WS, , aria medie a cristalelor lamelare fiind de aproximativ~20 mm?.
Rezultatele caracterizarilor prin metodele XRD, SEM si EDS au confirmat faza metalica 1T pentru
monocristalele de TiS2, ceea ce a fost atestat si de faptul ca acest material nu poseda proprietiti
luminescente. Cercetdrilor similare au fost supuse si monocristalele de MoS: si WS, spectrele de
luminescentd excitonica ale carora au demonstrat prezenta fazei 2H — celei mai stabile pentru aceste
materiale semiconductoare. Cristalele obtinute de MoS; si WS, vor fi utilizate pe parcursul
urmdtoarei etape de lucru pentru obtinerea fulgilor (flakes) ultrasubtiri, care corespund fazei
polimorfe metalice IT. in acest scop au fost pregdtite pentru utilizare doud tehnologii, care vor
permite efectuarea conversiei fazei 2H in faza IT:

a) exfolierea folosind intercalarea atomilor de litiu prin n-butil lithium;
b) sinteza nanofoliilor prin exfolierea electrochimica in solutii cu electrozi bipolari.

Rezultatele obfinute pe parcursul semectrului doi a anului curent, au asigurat baza pentru realizarea
cu succes a urmatorului stadiu a proiectului in anul 2026.

\
Conduciatorul de proiecté&«ﬂ/‘

Data: 04.12.2025
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Summary of the activities and of the results obtained in the project in 2025

Project Number 25.80012.5007.84SE
Title Development and study of properties of 2D TMD structures for

supercapacitors

The aim of the project is to develop the manufacturing technology and investigate the properties of
hybrid nanostructured materials intended for the production of electrodes for supercapacitors —
devices that are particularly relevant for efficient energy storage and conversion technologies.

Among the most promising materials suitable for the fabrication of high-performance electrodes are
transition metal dichalcogenides (TMDs). Their attractiveness is determined by their large active
surface area with tunable properties, the high concentration of coordination sites, variable oxidation
states, as well as the possibility of both Faradaic and non-Faradaic electrochemical behavior.

During this year, TMD crystals with three compositions — TiS2, MoSz and WS; — were synthesized
and grown by the chemical vapor transport (CVT) method. Taking into account the corresponding
phase diagrams, the technological regimes were optimized: methods for preparing the initial charge,
the synthesis and growth temperatures of single crystals, the heating and cooling rates of the
ampoules, the growth duration, and the concentration of the [> transport agent. The optimal crystal
growth temperatures were established as follows: for TiS2 — 1030°C and 1000°C; for MoS2 — 1080°C
and 1050°C; for WSz — 1060°C and 1040°C.

As aresult of the technological work, about 20 g of single crystals of each material — TiS2, MoS: and
WS> — were obtained, with an average crystal area of approximately 20 mm?. XRD, SEM and EDS
characterizations confirmed the 1T metallic phase for TiS: single crystals, which is also supported by
the absence of luminescent properties in this material. Similar investigations were carried out on
MoS: and WS single crystals, whose excitonic photoluminescence spectra demonstrated the
presence of the 2H phase — the most stable phase for these semiconductor materials.

The obtained MoS; and WS> crystals will be used in the next stage of the project to obtain ultrathin
flakes corresponding to the 1T metallic polymorphic phase. For this purpose, two technologies have
been prepared that will enable the conversion of the 2H phase into the 1T phase:

a) exfoliation via lithium intercalation using n-butyllithium;
b) synthesis of nanofoils by electrochemical exfoliation in solutions with bipolar electrodes.

The results obtained during the second semester of the current year provide a solid basis for the
successful implementation of the next stage of the project in 2026.

1
Project Directoré*-’("
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Anexa 2
Lista lucrarilor stiintifice, stiintifico-metodice si didactice
publicate in anul 2025 in cadrul proiectului

Proiectului Elaborarea si studiul proprietatilor structurilor 2D DMT pentru
supercondensatoare

I. Monografii (recomandate spre editare de consiliul stiintific/senatul organizatiei din domeniile
cercetarii §i inovarii)
Nu sunt
2. Capitole in monografii nationale/internationale
Nu sunt
3. Editor culegere de articole, materiale ale conferintelor nationale/internationale
Nu sunt
4. Articole in reviste stiintifice
Nu sunt
5. Articole in culegeri stiingifice nationale/internationale
Nu sunt
6. Articole in materiale ale conferintelor stiintifice
Nu sunt
7. Teze ale conferintelor stiintifice
7.1.in lucrdrile conferintelor stiingifice internationale (peste hotare)

1. N. Siminel, C. Slobodeniuc, A. Micu, L. Kulyuk. Exciton Dynamics in l.-Intercalated
MoSe: crystals: Temperature-Dependent Luminescence and Kinetic Model. 12th
International Congress of the Balkan Physical Union, 8-12 July, 2025, Bucharest,

Romania (invited report);
7.2.1n lucrarile conferintelor stiintifice internagionale (Republica Moldova)

1. 7.3.1n lucrarile conferintelor stiingifice nationale cu participare internationala
N. Siminel, V. Goremichin, A. Uzunoglu, L. Culiuc. MEDICINE, MOLECULAR AND
ENVIRONMENTAL SCIENCES 2025 (MedMolMed 2025), 10-15 Novermber 2025,
Chisinau, R. Moldova (oral report)

8. Alte lucriri stiintifice (recomandate spre editare de o instituie acreditatd in domeniu)

Nu sunt

9. Brevete de inventii si alte obiecte de proprietate intelectuald, materiale la saloanele de

inventii
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Exccutarea devizului de cheltuieli,

conform anexei nr. 2.3 din contractul de finantare pentru anul 2025

Cifrul proiectului:  25.80012.5007.84SE

Cheltuieli, mii lei

Anexa 3

Cod Anul de gestiune
Denumirea (licé; Aprobat Mo:i’l/t.'lcat Procizit
Servicii de cercetdri stiintifice 222930 232500 - 232500
Servicii neatribuite altor aliniate 222999 14900 - 14900
Procurarea materialelor pentru scopuri didactice, stiinifice §i 335110 52600 - 52600
alte scopuri
Total 300000 300000 |
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Anexa 4

Componenta echipei conform contractului de finantare 2025

Cifrul proiectului: 25.80012.5007.84SE

Echipa proiectului conform contractului de finantare (la semnarea contractului) pentru 2025
Nume, prenume Norma de munci

Nr (conform contractului Anul Titlul sau nr. de ore Data Data

de finantare) nasterii stiintific conform angajarii eliberdrii
contractului
1. | Culiuc Leonid 1950 Dr. hab. 17 h/luna 01.08.2025 | 31.12.2025
2. | Siminel Nikita 1987 Dr. 30 h/lund 01.08.2025 | 31.12.2025
3. | Goremichin Vladimir 1952 Msr 34 h/lund 01.08.2025 | 31.12.2025
4. | Lascova Renata 1980 Msr. D-rand 8 h/luna 01.08.2025 | 31.12.2025
5. | Slobodeniuc Constantin 1957 Msr. 27 h/luna 01.08.2025 | 31.12.2025
Modificiiri in componenta echipei pe parcursul anului 2025
Norma de

. . es i munca sau nr. U
Nr Nume, prenume Anul nasterii Titlul stiintific déore.contbrm Data angajarii

contractului
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