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• Chimie computațională: Modelarea geometriei, structurii electronice 
și proprietăților fizico-chimice ale unor compuși chimici cu metale de 
tranziție, lantanide și actinide în diverse contexte experimentale. 

• Spectroscopie moleculară: Utilizarea metodelor ab initio din chimia 
cuantică pentru modelarea și interpretarea proprietăților moleculare 
vizate în experimente de spectroscopie: UV-Vis, IR, XAS, NMR, etc. 

• Magnetism molecular: Derivarea analitică și implementarea unor noi 
Hamiltonieni model care să permită determinarea și raționalizarea 
proprietăților magnetice în compuși mono și polinucleari. 

 

e-mail: 
dumitru.sergentu@uaic.ro 
 

Chimie Fizică 
Chimie Teoretică 
Chimie Computațională 

Inițiez activități de programare științifică (Python, Fortran, C++) și calcule predictive în 
contexte experimentale sau pur fundamentale, utilizând metode avansate de chimie 
cuantică (quasi-)relativistă, bazate pe teoria funcțiilor de undă (WFT) sau teoria 
densității de electroni (DFT). Subiectele abordate includ dezvoltarea de instrumente 
teoretice pentru calculul și interpretarea spectrelor XAS în compuși cu lantanide și 
actinide, precum și determinarea stării de oxidare a metalului și a naturii interacțiunilor 
de legătură ce se stabilesc în astfel de compuși. De asemeni, derivarea, 
implementarea și rezoluția de noi Hamiltonieni model pentru compuși mono și 
polinucleari cu metale de tranziție, lantanide și actinide, sau o combinație a acestora 
cu radicali organici, sunt activități pe care le desfășor în contextul proiectării de noi 
magneți unimoleculari promițători (SMMs). În acest scop inițiez cu predilecție calcule 
ce utilizează funcții de undă multiconfiguraționale și relativiste.  
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