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Dumitru-Claudiu SERGENTU

Domenii de cercetare

e Chimie computationala: Modelarea geometriei, structurii electronice
si proprietatilor fizico-chimice ale unor compusi chimici cu metale de
tranzitie, lantanide si actinide in diverse contexte experimentale.

e Spectroscopie moleculara: Utilizarea metodelor ab initio din chimia
cuantica pentru modelarea si interpretarea proprietatilor moleculare
vizate Tn experimente de spectroscopie: UV-Vis, IR, XAS, NMR, etc.

e Magnetism molecular: Derivarea analitica si implementarea unor noi
Hamiltonieni model care sa permita determinarea si rationalizarea
proprietatilor magnetice in compusi mono si polinucleari.

Initiez activitati de programare stiintifica (Python, Fortran, C++) si calcule predictive in
contexte experimentale sau pur fundamentale, utilizand metode avansate de chimie
cuantica (quasi-)relativista, bazate pe teoria functiilor de unda (WFT) sau teoria
densitatii de electroni (DFT). Subiectele abordate includ dezvoltarea de instrumente
teoretice pentru calculul si interpretarea spectrelor XAS in compusi cu lantanide si
actinide, precum si determinarea starii de oxidare a metalului si a naturii interactiunilor
de legaturda ce se stabilesc in astfel de compusi. De asemeni, derivarea,
implementarea si rezolutia de noi Hamiltonieni model pentru compusi mono si
polinucleari cu metale de tranzitie, lantanide si actinide, sau o combinatie a acestora
cu radicali organici, sunt act|V|tat| pe care le desfasor in contextul pr0|ectar|| de noi
magneti unimoleculari promltaton (SMMs). In acest scop initiez cu predilectie calcule
ce utilizeaza functii de unda multiconfigurationale si relativiste.
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