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1. Scopul si obiectivele propuse spre realizare in cadrul proiectului

Scopul: Completarea modelelor teoretice existente prin introducerea interactiunilor si efectelor suplimentare in
cristale organice nanostructurate de tip p si n, lasere semiconductoare pe baza de puncte cuantice si oscilator
cuantic pompat cu laser. Calcularea numericd si modelarea coeficientilor si parametrilor de lucru. Elaborarea
recomandarilor concrete pentru implementarea experimentala.
Obiective:
1. Investigarea proprietdtilor termoelectrice ale unor materiale organice nanostructurate, cu elaborarea unui

model fizic mai complet.

1.1. Calculul elementului matricial de interactiune a purtatorilor de sarcind cu impuritatile activate termic

1.2. Deducerea expresiei pentru conductivitatea electrica ca functie de temperatura.

1.3. Deducerea spectrului renormat al fononilor. Tranzitia metal-dielectric de tip Peierls.

1.4. Deducerea ecuatiei cinetice a purtdtorilor de sarcina.
2. Calculul proprietatilor termoelectrice si identificarea parametrilor optimi pentru unele materiale organice

nanostructurate cu scopul obtinerii eficientei maxime.

2.1. Calcularea coeficientilor termoelectrici in baza modelului nou elaborat.

2.2. Modelarea spectrului renormat al fononilor si determinarea temperaturii de tranzitie Peierls.

2.3. Descrierea interactiunii dintre procesele multifotonice asistate de interferenta cuantica.
3. Studiul interferentelor cuantice in sisteme cu dipol permanent pompat cu laser.

3.1. Caracterizarea oscilatorului cuantic cuplat cu un sistem cu dipol permanent.

3.2. Diagonalizarea Hamiltonianului care descrie oscilatorul cuantic pompat cu laser.

3.3. Deducerea Ecuatiei Master aplicabila la sistemul cuantic cu dipol permanent pompat cu laser.
4. Efectuarea de investigatii teoretice asupra proprietatilor laserelor cu mediu activ puncte cuantice

4.1. Elaborarea schemei si a modelului teoretic unui laser semiconductor.

4.2. Analizarea influentei feedback-ului optic provenit de la mai multe cavitati exterioare.

4.3. Analiza numerica a comportamentului haotic al laserului pentru comunicarea optica bazata pe haos
5. Modelarea rezultatelor si elaborarea de recomandari pentru realizarea experimentald.

5.1. Analiza sincronizarii a doud lasere cu puncte cuantice unite unidirectional si

5.2. Obtinerea bifurcatiilor pentru a caracteriza comportamentul acestora In comunicarea optica

5.3. Descrierea comportamentului dinamic al laserului pentru diferite valori ale intensitatii feedback-ului.

5.4. Simularea numerica a statisticii cuantice si a functiei de corelare de ordinul doi.
Tn cadrul proiectului s-a propus dezvoltarea modelelor fizice existente pentru descrierea unui sir de fenomene si
proprietati in diferite structuri. Modelul fizic existent pentru descrierea proprietatilor termoelectrice in cristale
organice nanostructurate de TTTzls a fost elaborat anterior doar pentru temperatura camerei. La etapa depunerii
proiectului, era necesar de a considera influenta temperaturii asupra proprietatilor de transport si termoelectrice
in aceste cristale, cu scopul de a identifica parametrii optimi pentru implementarea 1n practica a acestor materiale
in module termoelectrice. Studiul aprofundat al tranzitiei metal-dielectric de tip Peierls permite a identifica o
serie de parametri ai cristalului prin comparatia cu datele obtinute si raportate experimental. In aceste materiale,
la temperaturi joase conductivitatea electricd se diminueazd semnificativ, indicind la tranzitie de faza in stare
dielectrica. Studiul laserelor cu puncte cuantice in diferite regimuri de functionare prezintd un interes sporit
pentru aplicatii in comunicarea optica bazati pe haos. In plus, diferite centre de cercetare experimentala utilizeaz
acest fenomen pentru a caracteriza proprietatilor materialelor studiate. Modelarea matematicd a proceselor
dinamice in puncte cuantice va permite o fundamentare mai bund a studiilor teoretice. Investigarea dipolului
permanent pompat cu laser reprezintd un punct de interes pentru elaborarea modelului fizic al acestui sistem.
Rezultatele obtinute permit descrierea generald a sistemului cuantic cu trei nivele si demonstreaza posibilitatea

generarii undelor terahertz.

3



2. Rezultatele stiintifice obtinute in cadrul proiectului

Intensificarea in ultimile decenii a activitatii industriale a dus la cresterea substantiala a cerintelor
energetice. La ora actuald, se estimeaza ca ~ 70% din energia utilizatd la nivel global este disipatd in
mediul inconjurator sub forma de energie termica. Avind implicatii ecologice dramatice, aceasta
problemd continua sd persiste la ordinea de zi in comunitatea stiintifica. Utilizarea convertoarelor
termoelectrice eficiente ar putea fi o solutie durabila in solutionarea acestor probleme ecologice.

Totusi, implementarea pe larg a dispozitivelor termoelectrice este limitata de rata de conversie
relativ joasd. Eficienta termoelectrica este descrisa de parametrul termoelectric de calitate ZT.
Actualmente, pe piatd sunt comercializate preponderent dispozitive pe bazi de BizTes, cu ZT ~ 1. In
acelasi timp, se estimeaza ca un convertor termoelectric poate deveni competitiv cu unul ordinar, daca
ZT > 3. Conform datelor raportate experimental, rezultate de perspectiva pot fi obtinute intr-0 serie de
materiale anorganice: ZT = 1.3 + 0.06 la 400 K in 15%(Bi>Tes) + 85%(Sh2Tes) [1], ZT =26 £ 0.3 la
923 K in mostre de SnSe cristalin stratificat [2], ZT ~ 1.3 1laT = 600 K Tn Mgs+xSb15Bio.49Teoo1 si
altele. Exista estimari conform carora s-ar putea obtine ZT ~ 5 la 800 K in n-type full-Heusler Ba;BiAu
[3]. ZT ~ 1.83 in compusi PbTe + 4% InSb de tip n la 773 K a fost raportat experimental [4].

In ulimii ani, materialele termoelectrice organice atrag o atentie sporti din partea comunitatii
stiintifice. In acest sens, rezultate semnificative pot fi mentionate: ZT ~ 0.42 la temperatura camerei in
straturi subtiri de PEDOT: PSS [5], ZT ~ 0.44 [6] si chiar ZT ~ 1 [7] au fost raportate in nanofire de
PEDOT /compusi hibrizi de PEDOT. Din seria de compusi organici, cu perspectiva pentru aplicatii in
termoelectriciate, sunt si cristalele organice quasi uni dimensionale cu conductivitate electrica 1nalta:
TTT2l3 [8-10] de tip p si TTT(TCNQ). [11] de tip n. Anterior au fost realizate o serie de cercetari
teoretice, care au demonstrat ca in anumite conditii, pot fi obtinute valori ZT ~ 3 sau chiar 5 in cristale
de TTT2ls si ZT ~ 1 1n cristale de TTT(TCNQ)2 [12-14]. in cadrul acestor cercetiri, a fost elaborat un
model fizic mai complet al cristalului, care a permis estimarea coeficientilor termoelectrici si modelarea
acestora ca functie de anumiti parametri ai cristalului cum ar fi concentratia purtatorilor de sarcind si
concentratia impuritdtilor. Analiza numerica a fost realizatd pentru temperatura camerei. Totusi,
prezinti interes investigarea proprietatilor termoelectrice ale acestor cristale la diferite temperaturi. in
acest sens, Hamiltonianul total al cristalului a fost completat cu un termen care contine elementul

matricial de interactiune a purtatorilor de sarcina cu impuritatile activate termic:
H= Zk: E(k)asa, + Y habib, + kZ Ak, q)(b, +b7,)a;a,
q a

N N, )
+ (Vg D e + 1Vpe ™/ ey 2> ara,
1=1

m=1 k,q

unde E(k) = an cos(k,r”)este energia purtitorilor de sarcind, iar wy este energia de transfer a unui
n

electron (gol) de pe un nod al retelei, pe altul invecinat. Hamiltonianul (1) este descris detaliat in [15].
In conformitatea cu unul dintre obiectivele propuse ale proiectului, prezinti interes cercetarea detaliati
a Tmpragtierii purtatorilor de sarcind pe impuritdtile termic activate (ultimul termen din (1)). Pe linga
interactiunea cu fononii retelei cristaline, timpul de relaxare a purtatorilor de sarcind este limitat si de
interactiunea cu impurititile din cristal. In timpul sintezei, in cristal rimin atomi impuritari care

actioneaza ca centre de captare a purtdtorilor de sarcina. In plus, la dilatarea termica a retelei cristaline,

4



in lungul lanturilor molecularea de TTT si TCNQ, respectiv, are loc formarea defectelor structurale

activate termic, care actioneaza ca centre noi de impréstiere a purtatorilor de sarcina.

I Vo -
H I|rr1r;pterm ~dYod EolkOT zze mak ak ] (2)

m=1 k,q
unde lq este valoarea maxima a energiei de interactiune dintre purtdtorul de sarcina si defectul termic
activat iar Vog este volumul de actiune. Sumarea se realizeaza dupa toate defectele Ng activate termic
din volumul V al regiunii de baza a cristalului. Energia de activare Eo se defineste ca energia minima de
creare a defectului.

Se demonstreaza ca expresia pentru conductivitatea electrica in lungul firelor conductoare poate fi

exprimata prin functii Green bi-particula retardate:
2

ReaXX(O)——ZﬁZv (k)v, (k') Im << afa, |a;a, >> (3)

unde v(k,)=—2h"'bw, sin(k b)este viteza purtitorilor in directia firelor, X, iar Gk, «(E)|e — io+ este

functia Green construitd in baza operatorilor fermionici ax™* si a:

G (B)l =<< a3 | acay. >> (4)

E—i0"
Ecuatia cinetica se obtine considerind ecuatia de miscare a functiei Green (4) in baza Hamiltonianului
total al cristalului (1):

Ve (K)n, (1—n,) E[k]-E. _ST M x
0=> > T [e XEX+vaT] Zk:MkvX(k)Gk (5)

k

unde nk este functia de distributie Fermi, Ex — cimpul electric in directia X, EF — energia Fermi iar My*
este operatorul de masa al functiei Green Gi*, definit in forma

X v, (k+Qq)
MX=SW,,, Jl-ee 6
k ; k+q,k[ Vx(k) ] ( )
Pentru cristalul de TTT:lz se obtine expresia:
4b%k, T (w,)? d,
MY = B AU 1— coskb2+—1+23ln k,a) — 2y, cos(k,a) +
K vflhm|wlsin( kxb)|{[ 71 (k.b)] (k b)[ (k,a) -2y, (k,a) 72] -
d,

m[ﬂ 2sin ?(k,c) — 2y, cos(k,c) + 721}

in care nu se tine cont de Imprastierea pe impuritdti. Pentru a introduce acest parametru, ecuatia de
migcare a functie Green (4) a fost construitd in baza Hamiltonianului (2). In rezultat, operatorul de masa

al functiei Green care descrie imprastierile pe impuritati activate termic este:

2
VpA—Th T ®
abcnw; sin( kb))
Conductivitatea electrica longitudinala (3), poate fi scrisa ca:
e’ vZ(k)n (L—n
o, = Z ( ) k(x k) (9)
ko TV % M,

Unde My* este operatorul de masa total, ce tine cont de expresiile (7) si (8), respectiv.
Tinind cont de forma destul de complicatd a sumei din (9), solutionarea ei este posibild doar prin

aplicarea calculului numeric. Astfel, se preconizeaza ulterior modelarea conductivitatii electrice ca
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functie de temperatura, cu luare in calcul a diminudrii ratei de Imprastiere a purtdtorilor de sarcina pe
impuritatile activate termic.

Considerind aplicarea unui cimp electric slab si a unui gradient de temperaturd mic, ecuatia cinetica
de tip Boltzmann poate fi dedusa prin utilizarea metodei functiilor Green bi-particula retarde.
Imprastierea purtitorilor de sarcina pe fononii acustici poate fi considerat elastica. in mod analitic au
fost obtinute expresiile pentru conductivitatea electricd oxx, puterea termoelectrica S si pentru factorul
de putere Py in lungul lanturilor conductive de TTT:

o, =0,R,: S, =K, /e)2w, /k,T)R,/R,; P, =07, S?
o, =2e°MVEW T [ r*hab(k,T)*w,* (T, /T),

unde ko este constanta Boltzmann, e — sarcina electrica elementara, M - masa moleculei de TTT, vs1 —

(10)

viteza sunetului in lungul lanturilor de TTT, r — numarul de lanturi moleculare per celula elementara.
Ro si Ry sunt integralele de transport:

4

R, = jdajdn[a +d(l-cosn) - (L+d)e1"e(2—é&)n, , (L—n, Sy (2~ &)cth(s Ty Je(2 - &) I T) x

2
xyi(e—g,)’ +85(§—g)(1+ 72 +2sin?n—2y,cosn)+ D, + D, exp(—E, /k,T)] ™, where s, = v, /(ak,T,).

(11)

parametrii adimensionali y1 si y2 descriu raportul amplitudinilor a doud mecanisme de interactiune

electron-fononica: de tipul polaronului si de tipul potentialului de deformare in directiile X si y:
7= 28°0, [(0°W), 7, = 2€° et [(@°W5) (12)
e = E(k)/2w1 este energia cinetica adimensionald a unui gol de conductie iar ¢r este energia Fermi n

unitdti 2wi. n,,reprezinti functia de distributie Fermi iar # = kya este quasi-vectorul de unda
adimensioanl. &, =(», -1)/y, este energia de rezonanta adimensionald. Parametrul d = 0.015 descrie

raportul energiilor de transfer pe directie transversala (W) si pe directia longitudinald, in lungul firelor
de TTT (w1). Impristierea pe impurititi punctiforme este descrisa de parametrul Do, iar imprastierile pe
defectele structurale, activate termic — parametrul D;. In cercetirile anterioare, parametrul de
imprastiere la temperature camerei a fost notat prin D. Prin comparatie cu rezultatele raportate
experimental, s-a stability ca: D ~ 0.6 pentru cristaele sintetizate din solutii, si D ~ 0.1 pentru cristale
mai pure, sintetizate din fazi gazoasa. In integrala de transport (11) se tine cont si de expansiunea
termica a retelei (prin variatiile parametrului y1).

Rezultate numerice:

Pentru calcule numerice si modelarea expresiilor (10) ca functie de temperaturd si concentratia
purtitorilor de sarcind, s-au utilizat urmditorii parametri ai cristalului: M = 6.5-10°me (Me — masa
electronului liber), wi = 0.16 eV, w, = 0.26 eVA, v = 1.08:10° m/s, y1 = 1.5. Pentru concentratia

golurilor de conductie in cristale de TTT2ls stoichiometrice a fost considerat valoarea n = 1.2- 10°* cmr
8. Pentru analiza compartivd, si pentru a identifica directiile de optimizare a proprietitilor
termoelectrice, a fost analizatd o serie din trei valori ale np: 1.2- 102 cm™, 0.9- 102 cm™® si 0.6 104
cm. Energia Fermi adimensionald, corespunzitoare acesto valor este: er = 0.35, 0.2 si 0.1.

In Fig. 1. este prezentati dependenta conductivitatii electrice a functie de temperaturd pentru aceasti

serie din trei valori ale np.
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Fig. 1 Conductivitatea electrica in directia lanturilor de TTT ca functie de temperatura.

Din rezultatele raportate experimental pentru cristale stoichiometrice, sintetizate din faza gazoasa, cu D
~ 0.1, rezultd ci ox ~ 106 Q'm™ la temperatura camerei [9]. Se observi ci oux creste rapid odati cu
diminuarea temperaturii. Insa, pentru valori mai jos de ~ 100 K, fluctuatiile puternice ale constantelor
retelei cristaine duc la o tranzitie lentd metal-dielectric de tip Peierls. Aceasta trebuie sd duca la o
diminuare rapidd a conductivitatii electrice. In prima aproximatie, au fost considerate temperaturi mai
ridicate decit 180 K. Modelul teoretic pentru aceste valori descrie destul de bine rezultatele raportate
experimental. Analizind dependenta conductivitdtii electrice ca functie de concentratia purtatorilor de
sarcind, se observa ca oxx descreste semnificativ odata cu dimnuarea np, in special la temperature joase.
In fig.2. sunt prezentate dependentele puterii termoelectrice (Coeficientul Seebeck), ca functie de
temperaturd, pentru cristale de TTT2l3 cu diferite concentratii ale golurilor de conductie.
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Fig. 2 Coeficientul Seebeck in directia lanturilor de TTT ca functie de temperatura

Se observa ca Sxx se mareste odata cu dimnuarea temperaturii, si atinge un maximum pentru valori mici
ale nn. Tn cazul cristalelor stochiometrice, modelul fizic dezvoltat in acest proiect descrie foarte bine
comportamentul coeficientului Seebeck pentru un interval de temperaturi 50K < T < 300K. Datele
obtinute numeric sunt in concordanta cu datele raportate experiemntal [16]. La temperatura camerei, au
fost raportate valori Sy = 36 uV/K si o = 10° Qm™. Autorii insd nu prezinti rezultate pentru T > 300
K. In baza calculelor numerice se demonstreazi ci pot fi obtinute valor Sx pina la ~ 140 pV/K intr-un

interval larg de temperature, cu conditia cd concentratia golurilor de conductie va fi diminuata de doua
ori.



Tn fig.3. este prezentata dependenta de temperatura a factorului de putere
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Fig. 3 Puterea termoelectrica in lungul firelor de TTT ca functie de temperatura

Reiesind din datele raportate experimental, cristalele de TTT:l3 trebuie s manifeste un factor de putere
P = 0uSx = 0.13*10° Wm™K2 la temperatura camerei. Tn cazul cristalelor raportate experimental,
sintetizate din faza gazoasa, se demonstreaza posibilitatea cresterii conductivitatii electrice pina la
valoarea 108 Q*m™. Tn acest caz, factorul de putere generat va fi de ~ 10° Wm™K?, ceea ce reprezinti
un rezultat de perspectiva. In ce priveste posibilitatea manipularii cu concentratia golurilor, aceasta este
posibil, deoarece cristalul de TTT2l3 admite compusi non-stoichiometrici. Tn plus, a fost demonstrat
teoretic, cat si experimental, ca proprietatile termoelectrice pot fi modificate prin ajustarea find a
concentratiei golurilor si purificarea ulterioara a materialului.

Din analiza fig.3. se observa cd odatd cu cresterea temperaturii, Pxx main intai creste, atingadnd un
maximum, apoi descreste. Pozitia acestui maximum depinde de concentratie purtatorilor de sarcind si
este deplasat cdtre temperaturi mai ridicate in cazul dimnudrii concentratiei. Acest comportament este
favorabil pentru marirea factorului de putere Py la temperatura camerei, intrucit maximumul poate fi
deplasat prin modificarea concentratiei golurilor de conductie. Pentru temperaturi mai jos de ~ 100 K,
rezultatele numerice trebuie analizate prin prisma modelului care descrie tranzitia Peierls.

Calulele numerice au fost realizate pentru cristale cu puritate medie, si anume pentru D = 0.3. Tn acest
caz s-au obtinut valorile Pxx ~ 3, 9 si 13*¥10°3 Wm™K2 pentru trei concentratii diferite ale golurilor de
conductie: Ny = 1.2, 0.9 si 0.6- 10?2 cm™ la temperaturi camerei. Tn cazul temperaturilor mai ridicate,
factorul de putere descreste din cauza diminudrii rapide a conductivitatii electrice (fig.1). Acest
fenomen este cauzat de intensificarea proceselor de Imprastiere a purtatorilor de sarcind pe dislocatiile
retelei cristaline, care sunt de tipul thermally-activated. Spre exemplu, la T = 400 K, Pxx~ 2, 7 si 10*10
8 WmK?. De asemenea, din fig.3 se observi ci Pxx descreste mult mai rapid odati cu cresterea
temperaturii pentru cristalele cu concentratie joasa de goluri. Acest fapt se datoreaza descresterii rapide
a coeficientului Seebeck in astfel de cristale. Pentru comparatie, in compusul thermoelectric Bi2Tes
valoarea factorului de putere constituie P ~ 4*10° Wm™K>2.

Studiul tranzitiei Peierls in cristalele organice de TTT2lz prezintd un interes deosebit pentru
estimarea valorilor numerice pentru anumiti parametri fizic ai cristalului, din comparatia rezultatelor
numerice cu datele raportate experimental. La temperaturi mai joase decat Tmax = 35 K are loc
reorganizarea structurii cristaline, cu tranzitie de faza metal-dielectric de tip Peierls [16]. Analizele mai
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detaliate au aratat ca Hamiltonianul din expresia (1) nu poate explica scaderea brusca a conductivitatii
electrice pentru temperaturi mai joase decat Tmax. , chiar si atunci cand variem parametrii cristalului si
ludm in consideratie doar un singur mecanism de interactiune. Analiza ne arata, ca este necesar de a lua
in consideratie interactiunea dinamica a purtatorilor de sarcind cu defectele de structura a retelei
cristaline. Interactiunea statica va da contributie la spectrul renormat al golurilor. Defectele de structura
n cristalele de TTT2lz sunt create datorita coeficientilor de dilatare diferiti ai lanturilor de TTT si de
iod.

Hamiltonianul acestei interactiuni Hgef este prezentat in urmatoarea forma:

Ng
Hdef = ZZB(qx)exp(_iqxxn)a;ak—q (bq +b:rq) (10)
kg n=1
Aici  B(qg,)este elementul matricial a interactiunii unui gol cu un defect,

B(a,) = 7/(2NMw,) - 1(q,), unde 1(q,)este transformata Fourier a derivatei in raport cu distanta

intermoleculara de la energia de interactiune a unui purtator de sarcina cu defectul de structura, X, este

coordonata defectului respectiv, care se considerd liniar in lungul directiei-x a lanturilor de TTT.
Defectele sunt distribuite aleatoriu. 1(q,) = D(sin(bq,))?, unde constanta D =1.05 eV-A™!si determina

intensitatea interactiunii unui gol cu un defect de structura.

Pentru a studia tranzitia Peierls, este aplicatd metoda functiilor Green retardate dependente de

temperatura. Functia Green retardata pentru deplasarile retelei u, = (b, +b’ )/ /2 este determinati ca:
r o1

D,/ (t,t") = (t)u ,(t' =—in Ot -t)u_ @®);u_,[{t'), 11

qq( )<<q()q()>> ( )<q()q()> (11)

unde ((uq (t);uq,(t’)))reste notarea abreviata a functiei Green retardate, <...> indicad medierea conform

ansamblului canonic mare, uq(t), uq,(t’)- sunt operatori in reprezentarea Heisenberg, o(t) =1cénd,

t>0si 6(t)=0cand, t <0. Ecuatia de miscare pentru operatorul U, este dedusd dupd cum urmeaza:

(i)’ d?u
dt?

b= (1) uy + V2 ho, TIAK—0) + B,y 3y (12)
In baza expresiei (12), poate fi obtinuti prima ecuatie pentru functia Green Dyg’ (tt":

2 ’
d qu,(t,t)

212
(in) e

= (12)° Dy (1.0 + 327100, TIA(K~0) + B0 K@ Bt (1)) (1)
Mai departe, se obtine ecuatia de miscare pentru functia Green noud ((a,a,,,;U, (t'))), care va contine

noi functii Green de ordin superior de tip <<a_8,,,U_q (t);U, (") >>etc. Obtinem un lant infinit de

ecuatii. In scopul de a rupe lantul, sa consideram ca interactiunea gol-fonon este slaba si exprimam

functia Green tri-particula prin functia Green uni-particula dupa cum urmeaza
+ - r ~ + r
<< A _gqrlyiqUgr (t); Uy (t) >~ (81K +q >5q”,—q qu' (t,t) (14)
Astfel, este obtinutd o ecuatie inchisa pentru functia Green D, (,t") , care corespunde aproximtiei fazei

aleatorii. Acum este mai convenabil de a trece la transformata Fourier a functiei Dy’ (t—t) dupat—¢"



+oo H !

Ca urmare rezulta:
B2 ((uglug g =
(16)

hao
q 2
— Oqq * (10g)" (gl g +2 g XIAK-0) + B@OOK@ 3 qiug (g

unde
L V2LAK )+ B0 Ny, q)
Ok Brg e E+&(k) - e(k +q)

Din expresiile (16) si (17) rezultd ecuatia pentru transformata Fourier a functiei Green a deplasarilor

(Uglug Ve (17)

retelei

Ak~ +[Blax)| 1g ~ng. o)

- (18)
E +&(k)—e(k +0q)

ho
Kuglug e =0 g

2 2

[E® - (reg) —2~ha)q%
Pentru a evidentia functia Green retardata este necesar de a pune E =7Q+15, 6 — O+, atunci polul
lui ({u, ‘uq, ))e determind partea reald si imaginara a frecventei renormate a retelei.

o Z[|A(k o) +[B(a,)] ¢ —ng.)
" ek)—ek+q)+nQ+io

Partea reala a expresiei (19) va determina frecventa renormata a retelei Q (q), ca solutie a ecuatiei
transcendente.

(19)

O? = wf[1-ReT1(Q,q)] (20)
unde valoarea principald a operatorului de polarizare adimensional ia forma:

[AK-a) +[B(a,) 1(n, —Ny.q)
ek)—ek+q)+nQ

ReTI(Q,q) = — 4 >

21
o2 (21)

Aici, |A(k,—q)|2 si |B(qx)|zsunt, respectiv, patratul modulelor elementelor matriciale de interactiune

electron-fononica si interactiunea golului cu defectele, n, este functia de distributie Fermi. Ecuatia (21)

poate fi rezolvata doar numeric.

Pentru determinarea spectrului renormat al fononilor pentru diferite concentratii ale purtatorilor
de sarcind si1 diferite temperaturi in cristalele organice de TTTzls in aproximatia 2D, au fost utilizati
urmitorii parametri: M = 6.5 x 10° me (me este masa electronului liber), wi = 0.16 eV, w;=0.26 eV-A™",

d1 =0.015, y1 = 1.7, y; este determinat din relatia: y, = b /a’d, .
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In Fig.1 si 2 este prezentati dependenta conductivitatii electrice de temperatura in cristalele de TTT-ls
pentru diferite concentratii ale purtatorilor de sarcina.

3,0 : : ; : . 3.0 : . : .
2,5 ks . B . % l 215 L . " : 4
~ 20F ' L 1 g 20f? .
3 : Y @ ]
) * . (<}
b 15F . e o 5115_ : o
E ; . ® . .
3 ; . .
F | S 1,0t ety .
05F ] 05 e
0 B0 100 150 200 250 300 0 50 100 150 200 250 300

Temperature, K
Temperature, K

Fig. 4. Dependenta conductivititii Fig. 5. Dependenta —conductivitatii
electrice de temperéturé in cristalele electrice de temperatura in cristalele de

de TTTols, 6= 0.01. Max ~90 K, o | | T2l 8 =0.06. Max—62 K, 6 —~ 0
01220 K [10]. la12 K [10]

Vom analiza comportamentul tranzitiei Peierls pentru curbele din Fig. 4 si 5.

Tn Figurile 6-9 sunt prezentate dependentele frecventelor fononilor renormati Q(qx) ca functie de gx
pentru diferite temperature si diferite valori ale lui gy. In aceleasi grafice, sunt prezentate dependentele
frecventelor fononilor initiali ®(gx). Din grafice se observa ca valorile Q(Qx) sunt diminuate comparativ
cu cele ale m(Qx) in absenta interactiunii electron-fononice. Aceasta inseamna ca interactiunea electron-
fonon si defectele de structura diminueaza valorile constantei elastice ale retelei cristaline. In plus, se
poate observa ca cu micsorarea temperaturii T, curbele isi schimba forma, si in dependentele Q(Qx)
apare un minim. Acest minim devine mult mai pronuntat la temperaturi joase.

T T
6l — ®(q,) ] w(q)
~ . T=350K ] —--T=350K
" |+ +T=250K ] s |- ~T=250K
o 5 B o Sl Toqs0K
= = T=20K
/\-;4 /\14 q,=n
= &
3 ]| E——
G G
- o N
N’ N’
S STEPT IR S | SO S |
0 ; 1 i 0 . 1
ne 2\ L ® /4 /2 3n/4 n
q. Ok, q, 2k

Fig. 6. Spectrul renormat al fononilor ~ Fig. 7. Spectrul renormat al fononilor
Q(gx) pentru 1 = 1.7 si diferite Q(gx) pentru . = 1.7 si diferite

temperaturi. Linia intreruptd este pentru temperaturi. Linia intreruptd este pentru
spectrul fononilor liberi. kr=0.502 n/2, D spectrul fononilor liberi. kr=0.5027/2, D
=1.074eV-A", =1.014eV-A"L,

Figura 6 reprezinta cazul cind gy = 0 si impulsul adimensional Fermi este ke= 0.5027/2 si D =
1.074eV-A~!. Parametrul D este o constanti care determind intensitatea interactiunii unui gol cu un

defect de structurd. In acest caz, interactiunea dintre lanturile de TTT este neglijati (qy = 0). Tranzitia
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Peierls incepe la T =90 K. La aceasta temperatura, conductivitatea electrica atinge un maxim. Odata cu
scaderea temperaturii, conductivitatea electricd descreste. In Fig. 7 este prezentat cazul cind
interactiunea dintre lanturile de TTT este luatd in consideratie (qy = n), D = 1.014 eV-A™! si ke=
0.5027/2. In acest caz, tranzitia Peierls decurge la T = 20 K. Se observi ca parametrul D descreste sau
interactiunea unui gol cu defectul de structura este mai mica in acest caz. Este evident din Fig. 4 ca
conductivitatea electrica descreste semnificativ si atinge zero la T ~ 20 K.

In Fig. 8 si 9 sunt prezentate aceleasi dependente, dar pentru altd concentratie a purtitorilor de
sarcina. Impulsul adimensional Fermi este kr= 0.5087/2. In Fig.8, este prezentat cazul cind
interactiunea dintre lanturile de TTT este neglijata (qy = 0). Tranzitia Peierls incepe la T = 62 K. Tn
cazul cind interactiunea dintre lanturile de TTT este luata In consideratie (Qy = m), tranzitia se finiseaza
la T = 12 K. Aceasta se poate observa si din Fig. 5, unde conductivitatea electrica descreste

semnificativ si atinge zero la T ~ 12 K.

61~ ~ o(q)
—---T=350K

-T=250K

[8)]

i

w(q),Q(g), 10"

—_

0 /4 . m’z\ikF 3n/4 n 0 /4 qxn/iékp 3n/4 b
Fig. 8. Spectrul renormat al fononilor Fig. 9. Spectrul renormat al fononilor
Q(g) pentru yp1 = 1.7 si diferite Q(qgx) pentru for y1 = 1.7 si diferite

temperaturi. Linia intrerupta este pentru temperaturi. Linia intrc_arupté _este
spectrul fononilor liberi. ke=0.508 /2, pentru  spectrul  fononilor liberi.
D=1.062eV-A"" ke=0.508 /2, D = 0.987 eV-A"!.

In rezultat, s-a observat ca atunci cind se ia in consideratie interactiunea dintre lanturile de TTT,
temperatura de tranzitie se micsoreaza. Acelasi efect se observa si la marirea concentratiei purtatorilor
de sarcina

Modelul teoretic al unui laser semiconductor.

Comportamentul haotic al sistemelor este un efect nonlinear foarte interesant care a fost studiat
intensiv pe parcursul ultimilor ani. Efectul a fost descoperit intr-un numar mare de sisteme dinamice.
Acest efect limiteazd buna functionare 1n dispozitivele electronice si mecanice [17]. A fost propusd o
metoda efficienta de control al comportamentului haotic care poate inlatura haosul. Metoda consta in
stabilizarea orbitelor periodice nestabile create cu ajutorul unui atractor straniu. Aceastd metoda
transforma prezenta haosului intr-un anvantaj si a fost aplicata unor dispozitive in cadrul diverselor
experimente [18]. Astfel, laserul semiconductor format din mai multe cavitati exterioare de la care
provine un feedback optic multiplu este un bun dispozitiv pentru a analiza emisia haotica. Mai multe
detalii despre lasere formate din mai multe cavitati sunt prezentate in [19, 20]. Sistemul analizat este
format dintr-un laser semiconductor cu puncte cuantice sub influenta unui feedback optic provenit de la
cinci cavititi exterioare. In Fig. 10 este reprezentati schema acestui dispozitiv. Doui cavititi exterioare
sunt formate din aer iar celelalte din mediu active.
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Fig.10 Laser semiconductor cu mediu activ puncte cuantice sub influenta unui feedback optic multiplu provenit de la cinci

cavitati exterioare.
Comportamentul dinamic al sistemului este descris cu ajutorul ecuatiilor (22) — (24) pentru

amplitudinea cdmpului electric E, polarizarea P si inversia D in cadrul modelului Bloch [21]:

QD 2 ) o

L —KE +2Z°°I'gP + ﬂ( D +1) +T e "E(r—7)+L,e"""E(r—1,) +

dt T4 E (22)
e "V HE(r—r,) + T " VE(r—7,) + Te Y E(r - 7,)
d—P =-T'P+ gDE (23)
dt

dD d -D 1 (D+1Y

— =—4QgEP + - —

dt g 1 Teff ( 2 j (24)

Rata de atenuare a fotonilor este notata prin k, in timp ce parametrul de atenuare a polarizarii
corespunde lui y. T este rata efectiva a emisiei spontane si este data de factorul Purcell Fp si de rata
emisiei spontane Ty, adicd Tert = Fp/Tsp. § and p reprezinta factorii de cuplare si de emisie spontana.
Factorul g descrie procentul fotonilor emisi spontan in interiorul modului de unda al cavitatii
rezonatoare. Factorul de confinare I' reprezinta fractiunea punctelor cuantice din volumul modului care
contribuie la emisia laserului. El reprezintd masura fractiunii din regiunea activd care amplifica un
anumit mod; pentru regimul laserului cu un singur mod, I" este un parametru constant. Inversul timpului
de viata T; si intensitatea pomparii dy depind de densitatea sarcinilor. Numarul de puncte cuantice din
regiunea activi a laserului este notati cu Z°P. Ultimii termeni ai expresiei (22) caracterizeazi feedback-
ul optic Tn diferite sectiuni ale laserului. I'y, 'y, I'3, I'4 sunt intensitatile feedback-ului optic.
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Fig. 12. Diagrama sincronizarii pentru diferite
valori a parametrului de cuplare.
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Fig.11. Evolutia in timp a puterii emergente. Parametri: ¢=3m/8,y=n/4,

E=n/2,0=n/3.T1=T2=T3=T4=T5=20ns™

Tn Figura 11 este reprezentati evolutia in timp a puterii
emergente a laserului semiconductor cu puncte cuantice sub
influenta feedback-ului optic provenit de la cinci cavitati
exterioare reprezentat in Figura 10. Intensitatea feedback-ului
optic este egali cu 20 nsL. Pentru aceste valori a parametrilor,
sistemul efectueaza oscilatii haotice. Deci, atat laserul
principal cat si laserul secundar functioneaza in regim haotic
aplicabil comunicarii optice bazate pe haos.
In continuare vom analiza sincronizarea a doud lasere
semiconductoare de tipul celui din Figura 10. Un laser fiind
principal si celdlalt secundar. Sincronizarea lor depinde de
parametrul de cuplare k. Figura reprezinta diagrama de
sincronizare care descrie dependenta puterii emergente a
laserului semiconductor principal de puterea emergentd a
laserului semiconductor secundar pentru diferite valori ale
parametrului de cuplare k. Tn Figura 12(a) observim o
imprastiere a punctelor in toate directiile care descrie lipsa
sincronizarii pentru k = 0. In Figura 12(b) observam ca pentru
k = 25 ns! apare un Tnceput de sincronizare. lar in Figura

12(c), ca urmare a maririi parametrului de cuplare pana la k =

40 ns* se observi o sincronizarea partiald. Valorile intensititii feedback-ului pentru ambele lasere sunt

T1=T2=T3=T4=I5=20ns L.

Schema nouad a fost utilizata pentru a cerceta feedback-ul optic provenit de la mai multe cavitati

exterioare. Prezenta mai multor cavitati externe are ca rezultat un comportament oscilatoriu mult mai

complex a sistemului, si in acelasi timp mentinand dispozitivul compact.

Un avantaj al realizarii feedbak-ului in sistemul propus in comparatie cu cel al feedback-ului optic

conventional consta In obtinerea unui comportament haotic adecvat pentru comunicarea bazata pe haos

pentru lungimi scurte ale cavitatilor. Pentru investigatiile numerice au fost utilizate ecuatiile modelului

14
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Bloch si s-a aratat ca doua dintre aceste dispositive cuplate unidirectional cu parametri identici pot fi
sincronizate.

Tn figura 13 este prezentata evolutia in timp (partea stangi), portretul de fazi (centru) si spectrul de
putere (partea dreapta ) a laserului semiconductor cu puncte cuantice. Se observa ca pentru evolutia in
timp se obtin pulsatii periodice atunci cand y= 90 ns, pentru y= 10.5 ns™* pulsatiile periodice dispar si
acestea devin mai complicate, iar pentru y= 15 ns apar oscilatiile haotice. Portretul de fazi variazi de

la un ciclu inchis pana la un atractor straniu. Toate aceste rezultate demonstreaza cd feedbackul optic

multiplu are o mare importantd in modul cum se comport laserul semiconductor cu puncte cuantice si

cat de apropiat este acesta de comportamentul haotic.
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Fig. 13. Evolutia in timp a puterii emergente (stinga), portretul de faza (centru), si spectrul de putere (dreapta) a laserului
semiconductor sub influenta feedbackului optic de la mai multe cavititi pentru un comportament haotic: a) y = 9 ns* cvasi-
haos, b) y = 10,5 ns™ — haos, si ¢) y = 15 ns™* - haos puternic.

In continuare este caracterizati dinamica complexd a laserelor semiconductoare cu ajutorul
diagramelor bifurcationale (vezi fig. 14). Acestea reprezinta dependenta puterii emergente de intensitatea
feedback — ului y. In acest caz se considera intensitatea feedback — ului ca parametru principal. Pentru o
valoare nula a intensititii feedback — ului sistemul genereazi unde continue (CW continue waves). in
cazul in care intensitatea feedbackului are o valoare de aproximativ 6,8 ns™ undele continue dispar si se
poate observa bifurcatia Hopf (H), care este urmata de oscilatii periodice (P). Apoi, existd o regiune cu
haos puternic care corespunde intervalului de valori ale intensititii feedbackului y ~ (10,7 + 19,2) ns™,

dupa care iarasi se produc oscilatii periodice urmate de o alta regiune cu haos puternic.
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Fig. 14. Diagrama bifurcatiilor obtinuta numeric pentru valorile ¢ =—z /2, w =z ale fazelor. CW indica regimul de
unde continue, H — bifurcatia Hopf, iar P — maximul solutiilor periodice.

Aceastd parte contine rezultate care descriu comportamentul dinamic al laserului semiconductor cu
mediu activ puncte cuantice sub influenta unui feedback optic provenit de la mai multe cavitati exterioare.
Comportamentul dinamic al laserului este analizat conform modelului Lang-Kobayashi. Analiza
bifurcationala evidentiaza punctele bifurcatiei sa-nod precum si cele ale bifurcatiilor Hopf. In final, sunt
analizate bifurcatiile si stabilitatea solutiilor stationare pentru starile de echilibru in dependenta de diferiti
parametri: puterea feedback-ului optic, fazele.

Investigarea sistemului cuantic la interactiunea cu radiatia laser. In prima etapi de lucru, in
conformitatea cu obiectivele propuse, a fost investigatd dinamica cuantica al unui oscilator cuantic
cuplat cu starea superioard a unui sistem cu trei nivele de tip A . Tranzitiile in emititorul cu trei nivele
sunt coerent pompate cu surse de camp electromagnetic, posedand moment dipolar ortogonal. Drept
sistem relevant poate fi considerat un rezonator nanomecanic cuplat cu starea cea mai excitata al
emitatorului cu trei nivele. Dacd starea superioard a sistemului de tip A poseda dipol permanent atunci
acesta se cupleazd cu o moda a campului electromagnetic din cavitate, care oscileaza in domeniul
undelor terahertz, de exemplu.

In cazul nostru, au fost explorate doua situatii distincte, care genereazi fenomene de ricire sau emisie
laser in functie de gradele de libertate ale oscilatorului si mecanismele care determina aceste procese.
De remarcat, a fost demonstrata interactiunea implicand procese cuantice singulare sau binare asistate
de efectele interferentei cuantice induse de starile “imbracate”, care determind domeniile flexibile de
emitere laser sau racire cuantica.

A fost completat modelul fizic al oscilatorului cuantic pompat cu laser prin diagonalizarea
Hamiltonianului. Au fost determinate expresiile transformarilor centroafine ale sistemului care permit
excluderea termenilor rapid oscilanti din Hamiltonian. Ca rezultat, Hamiltonianul sistemului a fost
reprezentat intr-o baza noua a spatiului Hermite. Au fost deduse ecuatiile Master pentru sistemul
cuantic cu dipol permanent pompat cu laser [22].
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Fig. 15. Schema modelului.

ho N N
H =Zk:ha)+ 223 (S,, —Ss;) +hab b +rgS, (b+b*) 7 ZQQ(SM +S_,) (25)

ae{2,3}

Am presupus aici ca, ca sursa de camp electromagnetic de pompare, poate actiona un singur laser de
frecventd w;, pompand ambele brate ale emititorului sau, respectiv, doud cAmpuri lasere{e;,, w;, },
fiecare pompand separat cele doud tranzitii ale probei de tip -1 avand ortogonale dipoli de tranzitie.

ppTodyg

Suplimentar, noi considerdm ca w;; = w;, = , vezi Fig. 15. Aici w,p sunt frecventele de

tranzitie dintre |a} < |S) al qubitului cu trei nivele, {8 € 1,2,3}. Termenii care intri in
Hamiltonian au intelesul obisnuit, si anume, primul si al doilea termen descriu energiile libere a
oscilatorului cuantic si al subsistemului atomic, respectiv, in timp ce al treilea termen implica
interactiunea reciproca prin nivelul energetic superior cu constanta g fiind puterea de cuplare
respectivd. Ultimul termen reprezintd interactiunea atom - laser si {01,, @,} sunt frecventele Rabi
corespunzatoare asociate cu o tranzitie particulara. De mentionat ca in cazul in care statul superior din
modelul investigat contine un dipol permanent atunci sursele de lumind coerente externe
interactioneaza cu aceasta, de asemenea. Cu toate acestea, termenii corespunzatori in Hamiltonian (25)
pot fi considerati ca rapid oscilanti si vor fi neglijati in continuare. In aproximarile Born-Markov,
intreaga dinamicd cuanticd a acestui model complex poate fi monitorizatd prin urmdtoarea ecuatie
master:

p+-[H, pl=- D ValS101801,1= 1825, 83, 1+ x4+ M)[b" bp] - sfi[b* ,bp] + H.C. (26)

h ae{2,3}

Partea dreaptd a ecuatiei (26) descrie amortizarea emitorului datoritd emisiei spontane, precum si

efectele de amortizare a oscilatorului cuantic cu 7 = 1/ [exp (:—“;] - 1] fiind numarul cuantic mediu a
B
oscilatorului, datorita termostatului de mediu la temperatura T. Aici k5 este constanta Boltzmann, iar ¥

sunt ratele emisiei spontante al qubitului cu trei nivele, vezi Fig. 15., iar x este rata scurgerii cuantice.
In final, operatorii qubitului cu trei nivele, S.g=la}Bl, verifici relatiile de comutare
[Sag:Sa'p'] = 6pp' Saa’ — 84aSg'g, I timp ce oscilatorii  cuantici:  [b,b*]=1 i
[b,b] = [b*,b*] = 0, respectiv.

A fost completat modelul fizic al oscilatorului cuantic pompat cu laser prin diagonalizarea

Hamiltonianului. Au fost determinate expresiile transformarilor centroafine ale sistemului care permit

excluderea termenilor rapid oscilanti din Hamiltonian. Ca rezultat, Hamiltonianul sistemului a fost
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reprezentat intr-o baza noud a spatiului Hermite. Au fost deduse ecuatiile Master pentru sistemul
cuantic cu dipol permanent pompat cu laser.

Rezultatele pentru etapa de raportare au fost diseminate in cadrul: Conferintei tehnico-stiintifica a
studentilor masteranzilor si doctoranzilor, 26-29 martie 2019, prin prezentarea orala la tema: Steady-
state dynamics of a quantum oscillator coupled with a three — level emitter; seminar in cadrul grupului
de lucru, realizat pe data de 23.04.2019 la tema: Steady-state dynamics of a quantum oscillator coupled
with a three — level emitter.

A fost dedusa ecuatia de miscare a sistemului cuantic cu dipol permanent pompat cu laser pentru doud
regimuri de rezonantd pentru cuplarea puternicd dintre sistemul cu doud nivele si rezonatorul
optomecanic sau cuantomecanic. Rezultatele obtinute au fost diseminate in cadrul conferintei INMBE —
2019 (The 4th International Conference on Nanotechnologies and Biomedical Engineering will be held
on September 18-21, 2019 in Chisinau, Republic of Moldova.)

Au fost simulate procesee multifotonice pentru mai multi parametri de interes, cu scopul evidentierii
interferentei cuantice, care influenteaza statistica cuantica pe nivele.

Rezultatele obtinute au fost diseminate in cadrul Conferintei International Conference on Advanced
Scientific Computing (ICASC — 2019, 12 — 14 september 2019, Sinaia, Romania) si in cadrul unui
seminar public sustinut in Departamentul de Fizica Teoretica (IFIN — HH, Bucuresti - Magurele), pe
data de 3 octombrie 2019, pe tema Dinamica oscilatorului cuantic cuplat cu un sistem de 3 nivele de tip
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3. Cele mai relevante realiziri obtinute in cadrul proiectului
A fost completat modelul fizic existent pentru cristalele organice cvasiunidimensionale prin

introducerea unui termen suplimentar ce descrie interactiunea dintre purtétorii de sarcind si impuritatile
activate termic. In acest scop a fost calculat elementul matricial de intractiune considerind diferite
forme ale potentialului impuritar. In baza Hamiltonainului nou au fost deduse ecuatiile de miscare
pentru functia Green bi-particuld retardatd, construitd pe operatori electronici. In rezultat s-a obtinut
ecuatia cinetica de tip Boltzmann, care descrie procesele de transport a purtatorilor de sarcind in lungul
lanturilor molecualre de TTT si TCNQ, respectiv. A fost dedusa expresia pentru operatorul de masa al
functiei Green 1n cazul interactiunii electronilor (golurilor) cu impuritatile activate termic. A fost
dedusa expresia pentru conductivitatea electrica longitudinald, in baza ecuatiei cinetice obtinute.

Au fost realizate calcule numerice ale conductivitatii electrice, coeficientului Seebeck, si
factorului de putere pentru cristalele de TTTzls. In rezultat, se demonstreazi ci odati cu cresterea
temperaturii, proprietitile termoelectrice ale cristalelor de diminueaza, insi nu foarte mult. In directia
micsoririi temperaturii, pind la ~ 180 K, acelasi material manifesta cresterea coeficientului Seebeck. In
rezultat, se demonstreaza posibilitatea utilizarii acestor cristale in convertoarele termoelectrice, pentru
diferite regimuri de temperaturi, care nu depasesc ~ 450 K.

In cadrul modelului fizic nou, pentru cristalele de TTT:ls au fost realizate calcule asupra
operatorului de polarizare a fononilor. A fost obtinutd expresia analiticd pentru spectrul renormat al
fononilor acustici longitudinali, care tine cont de interactiunea electron-fononicd si interactiunea
golurilor de conductie cu defectele retelei cristaline. A fost obtinutad expresia pentru operatorul de
polarizare in cristale de TTT2ls ca functie de temperatura si a fost determinata mai exact temperatura de
tranzitie Peierls pentru diferiti parametri ai cristalului. A fost obtinutd expresia pentru operatorul de
polarizare in cristalele de TTT(TCNQ)2 pentru diferite temperaturi. A fost dedus spectrul renormat al
fononilor 1n aceste cristale si a fost determinatd dependenta temperaturii de tranzitie Peierls ca functie
de temperatura, tinind cont de interactiunea cu impuritatile activate termic.

Au fost realizate cercetari asupra sistemului format dintr-un laser semiconductor cu puncte
cuantice sub influenta unui feedback optic provenit de la cinci cavitati. A fost elaborat un model
teoretic care descrie atit comportamentul dinamic al sistemului, cit si evolutia In timp a puterii
emergente. A fost analizatd sincronizarea a doud lasere semiconductoare de acelasi tip. A fost
determinatd diagrama de sincronizare. S-a determinat ca sistemul propus este mai eficient in obtinerea
unui comportament haotic adecvat pentru comunicarea bazatd pe haos pentru lungimi scurte ale
cavitdtilor. S-a determinat evolutia in timp a puterii emergente si a coeficientului de cross-corelare in
functie de faza feedback-ului optic. A fost obtinuta diagrama bifuractiilor pentru intensitatea feedback-
ului optic.

In prima etapa a cercetarilor, conform planului propus, a fost completat modelul fizic al
oscilatorului cuantic pompat cu laser prin diagonalizarea Hamiltonianului. Au fost determinate
expresiile transformarilor centroafine ale sistemului care permit excluderea termenilor rapid oscilanti
din Hamiltonian. Ca rezultat, Hamiltonianul sistemului a fost reprezentat intr-o baza noua a spatiului
Hermite. Au fost deduse ecuatiile Master pentru sistemul cuantic cu dipol permanent pompat cu laser.
A fost studiata statistica cuantica ca functie de anumiti parametri. A fost analizatd influenta dintre

oscilatorii dinamici cuantici cu mai multe nivele si emitorul cuantic respectiv.
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4. Participarea in programe si proiecte internationale (ORIZONT 2020, COST...), inclusiv
propunerile inaintate/proiecte castigate in cadrul concursurilor nationale/internationale cu
tangenta la tematica proiectului.
A fost inaintata o propunere de proiect in cadrul concursului ”Program de Stat” (2020-2023):

45/22.10.19 F - Studiul structurilor optoelectronice si a dispozitivelor termoelectrice cu eficientd

inalta. Universitatea Tehnica a Moldovei. Director: Dr. Hab., Tronciu Vasile.

5. Colaborari stiintifice internationale/nationale.
Au fost Tntreprinse mai multe vizite peste hotare, inclusiv un stagiu de lucru la IFIN — HH, Bucuresti -

Magurele

Tn colaborare cu Universitatea Julius Maximillians din Wurzburg, Germania (Centrul Experimental
Physics VI) a fost publicat un articol stiintific cu factor de impact (SANDULEAC I., PFLAUM J.,
CASIAN A., Thermoelectric properties improvement in quasi-one-dimensional organic crystals, J.
Appl. Phys. 126, pp. 175501, 2019, https://doi.org/10.1063/1.5120461).

6. Vizite ale cercetatorilor stiintifici din strainatate.
- nu au fost

7. Teze de doctorat/postdoctorat sustinute pe parcursul realizarii proiectului.
- nu au fost

8. Manifestari stiintifice organizate la nivel national/international.

- nu au fost

9. Aprecierea activitatii stiintifice promovate la executarea proiectului (premii, medalii,

diplome etc.)

1. Ziua internationald a stiintei pentru pace si dezvoltare, 11 noiembrie 2019, Chisinau — Mentiune.

2. Expozitia internationalad specializatd INFOINVENT, editia a XVI-a, 20-23 noiembrie 2019,
Chisindu — Mentiune.

3. SPINTECH-NANO-2019: Limits of Nanoscience and Nanotechnologies, 24-27 September 2019,
Chisinau, Moldova. — Diploma.

10. Rezumatul raportului cu evidentierea rezultatului, impactului, implementarilor,

recomandarilor.

Scopul proiectului a fost realizarea unor cercetdri mai ample asupra proprietatilor termoelectrice ale
cristalelor organice nanostructurate de tip p si de tip n in scopul identificarii parametrilor optimi detaliat
a materialelor date Tn cadrul dispozitivelor de conversie directd a energiei termice in energie electrica si
dispozitivelor de refrigerare. S-a propus studiul detaliat al tranzitiei structurale metal-dielectric de tip
Peierls in cristale organce nanostructurate de TTT213. Anterior, a fost utilizat un model fizic mai
simplificat, elaborat pentru temperatura camerie, pentru descrierea proprietatilor termoelectrice. In
cadrul proiectului dat, a fost dezvoltat modelul fizic existent, prin includerea dependentelor de
temperaturd a parametrilor cristalului si a proceselor de imprastiere a purtitorilor de sarcind pe

impuritatile activate termic. A fost analizatd tranzitia metal-dielectric de tip Peierls, cu determinarea
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spectrului renormat al fononilor si a temperaturii de tranzitie Peierls, tinind cont de efectele
temperaturii. Astfel, s-au obtinut rezultate importante, care descriu comportamentul coeficientilor
termoelectrici pentru diferite regimuri de temperatura, ceea ce este foarte important pentru aprecierea
aplicabilitatii materialelor date in conditii reale de lucru a convertoarelor termoelectrice. Au fost
elaborate recomandari si sugestii pentru sinteza cristalelor optimizate si, ulterior, proiectarea de
dispozitive ieftine cu eficientd termoelectrica ridicata. In particular, convertoarele termoelectrice pot fi
implementate in: recuperarea energiei termice disipatd de instalatiile industriale si automobile (o
problema ecologica stringentd), mini-generatoare termoelectrice pentru uz personal, alimentarea cu
energie a diferitor sensori medicali (utilizind caldura corpului uman), dispozitive infrarosu si
termometre fara contact, ca substrat pentru celulele fotovoltaice pentru ridicarea randamentului, racire
locala si refrigerare fara elemente mobile.

De asemenea, s-a propus dezvoltarea tehnologiei de comunicare optica prin utilizarea laserelor
cu puncte cuantice ca element principal. Printre obiectivele principale a fost obtinerea feedback-ului
optic provenit de la mai multe cavitati exterioare, analiza numericd a comportamentului haotic al
laserului cu puncte cuantice aplicat in comunicarea opticd bazata pe haos si descrierca
comportamentului dinamic al laserului cu puncte cuantice in functie de diferite valori a intensitatii
feedback-ului. In rezultatul activititii a fost inaintatd o structurd noud a modelului teoretic al laserului
cu puncte cuantice si caracteristici noi care vor optimiza functionarea acestuia. Pe baza modelarilor
numerice s-au obtinut conditiile adecvate pentru comportamentul de rezonantad coerenta pentru un astfel
de laser si au fost determinate proprietatile optice. Aceste rezultate se aplicd direct in dezvoltarea
tehnologiei de comunicare optica n baza de haos.

In cadrul proiectului a fost dezvoltata tematica de cercetare ce tine de investigarea sistemelor
moleculare ce posedad dipol permanent la interactiunea cu radiatia laser. S-a propus deducerea ecuatiei
Master pentru un sistem cuantic de tip moleculd cu dipol permanent. Una dintre aplicatiile sistemelor
cu dipol permanent sau schemelor optoelectronice este generarea undelor electromagnetice in domeniul
teraherts. Importanta undelor teraherts contribuie la perfectionarea tehnicilor de imagistica
hipersensibila, spectroscopie, telecomunicatii de inalta rezolutie. In cadrul cercetirilor, a fost descrisa
influenta efectelor de interferenta asupra undelor electromagnetice emise de moleculele cu dipol
permanent, pompate cu radiatie laser. Au fost realizate calcule pentru caracterizarea oscilatorului
cuantic cuplat cu un sistem cu dipol permanent si a fost descrisa interactiunea dintre procesele
multifotonice asistate de interferentd cuantici. In baza rezultatelor obtinute a fost analizati influenta
dintre oscilatorii dinamici cuantici cu mai multe nivele si emitorul cuantic respectiv, a fost demonstrata

posibilitatea generarii fotonilor terahertz.

22



11. Concluzii.

Dezvoltarea modelului fizic existent pentru calcularea si modelarea numericd a proprietatilor
termoelectrice in cristalele organice nanostructurate de TTT:lz a permis evaluarea mai exacta a
aplicabilitatii acestor materiale in conditii de functionare la diferite temperaturi. Anume dependenta de
temperaturd a coeficientilor termoelectrici cum ar fi: coeficientul Seebeck si factorul de putere prezenta
interes, intrucit anterior acesti parametri au fost calculati doar pentru temperatura camerei. Ca rezultat
important poate fi considerat modelul fizic imbunatatit, care tine cont de interactiuni suplimentare.
Dependenta de temperatura a fost inclusd in Hamiltonianul de bazd, ceea ce ofera posibilitatea
extinderii modelului fizic si asupra altor cristale cu structura internd similard. De asemenea,
recomandarile si predictiile teoretice obtinute, servesc ca baza pentru cercetari experimentale ulterioare,
ce vor duce la obtinerea in conditii de laborator a cristalelor termoelectrice cu proprietdti imbunatatite.
Investigarea tranzitiei structurale metal-dielectric de tip Peierls aduce un aport important in intelegerea
mai aprofundata a comportamentului conductivitatii electrice in cristale de TTT2l3 la temperaturi joase
si a permis determinarea unor parametri importanti ai cristalului. In rezultatul investigarii laserelor
semiconductor cu puncte cuantice, a fost elaborat un model teoretic imbunatatit al laserului si au fost
determinati parametri de lucru importanti pentru optimizarea functiondrii acestuia si pentru aplicatii Tn
comunicarea opticd bazatd pe haos. Cercetarea interactiunii sistemelor dipolare cu radiatia laser a
rezultat In descrierea desfasurata a cuplajului dintre oscilatorii dinamici cuantici cu mai multe nivele si
emitorul cuantic si a fost demonstrata posibilitatea generarii fotonilor terahertz. Rezultatele obtinute in
cadrul proiectului au contribuit la elaborarea a doua teze de doctor si au servit ca baza pentru elaborarea
unor obiective ulterior Tnaintate in cadrul unei propuneri de proiect national. Cunostintele noi obtinute

vor contribui la dezvoltarea fondului stiintific al Republicii Moldova.
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Anexanr. 1

Volumul total al finantarii (mii lei) (pe ani)

Anul Planificat Executat Cofinantare

2019 135 135 30
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1. Sanduleac lonel Dr. Director
2 Andronic Silvia Dr. Cercet.st.
3. Oloinic Tatiana fit. Cercet.st.
4 Mirzac Alexandra fit. Cercet.st.stag.
Conducétorul proiectului: dr. Sanduleac lonel,

(nume, prenume, grad, titlu stiintific) (semnatura)
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LISTA
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Lista publicatiilor se prezintd in ordine alfabetica si va fi structurata separat
monografii (nationale / internationale),
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quasi-one-dimensional organic crystals, J. Appl. Phys. 126, pp. 175501, 2019,
https://doi.org/10.1063/1.5120461,

articole din reviste cu factor de impact 0,1-0,9

articole din reviste cu factor de impact 0,01-0,09

articole din alte reviste editate in strainatate,

articole din reviste nationale:

categoria A,

categoria B,

1. ANDRONIC, S., CASIAN, A., Peierls structural transition in organic crystals of TTT2lz type
in 2D approximation”, Moldavian Journal of the Physical Sciences. Vol.18, N 1-2, 2019.

categoria C,

articole din alte reviste nationale
articole in culegeri (nationale / internationale),

1.

ANDRONIC, S., SANDULEAC, 1., CASIAN, A. Peierls Structural Transition in Organic Crystals of
TTT.ls with Intermediate Carrier Concentration. 4th International Conference on Nanotechnologies and
Biomedical Engineering. Springer Nature Switzerland AG 2020 I. Tiginyanu et al. (eds.), IFMBE
Proceedings 77, pp. 199-202, https://doi.org/10.1007/978-3-030-31866-6_40

SANDULEAC, 1., ANDRONIC, S., CASIAN, A. Nanostructured Organic Crystals as Prospective
Thermoelectric Materials for Infrared Sensors™, 4th International Conference on Nanotechnologies and
Biomedical Engineering. Springer Nature Switzerland AG 2020 I. Tiginyanu et al. (eds.), IFMBE
Proceedings 77, pp.121-125, https://doi.org/10.1007/978-3-030-31866-6_26

ANDRONIC, S., CASIAN, A., SANDULEAC, I., BALMUS, I. Efect of Peierls transition on the phonon
spectrum in organic crystals of TTT2I3 for different values of carrier concentration. International
Conference of Electronics, Communications and Computing IC ECCO-2019. UTM, Chisinau,
Moldova, 2019.

materiale ale conferintelor (nationale / internationale).

1.

MIRZAC, A. Steady-state dynamics of a quantum oscillator coupled with a three-level emitter.
Conferinta Tehnico-Stiintifica a studentilor, masteranzilor si doctoranzilor, 26-29 martie 2019, UTM,
Chisinau, Moldova. Culegerea de materiale: vol.1, pag. 378, ISBN 978-9975-45-587-9,
www.library.utm.md

SANDULEAC, 1., ANDRONIC, S. Quasi-one dimensional organic crystals for thermoelectric

applications. International On-line Teleconference of Young Researchers, 8" edition, April 19-20, 2019,
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4. SANDULEAC, 1., CASIAN, A. Thermoelectric properties of p — type TTT2I3 organic crystals as a
function of temperature, SPINTECH-NANO-2019: Limits of Nanoscience and Nanotechnologies, 24-27
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5. ANDRONIC, S., CASIAN, A. Phonons near Peierls structural transition in the nanostructured
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Anexanr.3

Participari la manifestari stiintifice nationale/internationale

Nume, prenume participant, date privind manifestarea stiintifici (denumire, data, loc), titlul comunicarii

sustinute.
Nr. Numele, Date privind manifestarea Titlul comunicarii sustinute.
d/o prenumele, stiintifica
gradul si titlul
stiintific,
1. Sanduleac Vizitd invitata la Centrul Raport oral pe tema:
lonel, International de Fizica Teoretica Proprietatile de transport si termoelectrice ale
conf.univ., dr. ICTP, Trieste, Italia. cristalelor organice nanostructurate de TTTzls.
26.11.19-29.11.19 Discutii privind mésurarea experimentala a
conductivitatii termice in aceste materiale
2. Andronic Vizita invitata la Centrul Raport oral pe tema:
Silvia International de Fizica Teoretica Tranzitia Peierls in cristale organice
conf.univ., dr. ICTP, Trieste, Italia. nanostructurate de TTT2ls: influenta temperaturii si
26.11.19-29.11.19 concentratiei purtdtorilor de sarcind.
Discutii privind determinarea experimentala a
temperaturii de tranzitie metal-dielectric Tn aceste
cristale.
3. | Oloinic Tatiana Vizita invitata la Centrul Raport oral pe tema:
l.univ. International de Fizica Teoretica Comportamentul dinamic complex al laserelor cu
ICTP, Trieste, Italia. puncte cuantice sub actiunea feed-back ului optic
26.11.19-29.11.19 multiplu.
Discutii despre utilizarea semnalului haotic laser
provenit de la proba, pentru determinarea
conductivitatii termice.
4. Sanduleac Vizita invitatd la Universitatea Raport oral pe tema:
lonel, Julius Maximillians, Transportul sarcinii si proprietdtile termoelectrice
conf.univ., dr. Experimental Physics VI, n cristale organice nanostructurate TTTls.

Wurzburg, Germania.
02.12.19-05.12.19

Intruniri si discutii privind implementarea
experimentald a rezultatelor obtinute teoretic.

Conducatorul proiectului:

dr. Sanduleac lonel,

(nume, prenume, grad, titlu stiintific)

(semnatura)
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