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Domenii de cercetarel/interes

e Structura electronica a moleculelor: metode teoretice, algoritmi si

implementare;

e Spectroscopie computationala: calculul proprietatilor optice spectrale

ale moleculelor;

e Dinamica si interactiuni intermoleculare: modelarea atomistica a
interactiunilor intermoleculare si a evolutiei temporale in sisteme de

interes biologic

Structura electronica a moleculelor:
calculul si interpretarea structurii
electronice a sistemelor moleculare;
proprietati moleculare derivate din
calculele de structura electronica;
utilizarea, implementarea si evaluarea
metodelor teoretice de calculare a
structurii electronice;

Spectroscopie computationala:
modelarea proprietétilor optice spectrale
ale sistemelor moleculare; interpretarea

spectrelor electronice de absorbtie si de
fluorescenta cu aplicatii in proiectarea de
compusi cu proprietati emisive;

Dinamica si interactiuni intermoleculare:
modelarea geometriei si a dinamicii
moleculelor de interes biologic in solutie;
modelarea interactiunilor receptor-ligand,;

Cuvinte cheie: structura electronica,
chimie computationala, ab initio, teoria
functionalei de densitate electronica,
spectre electronice, dinamica moleculara.
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