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Introducere

Aceasta teza de abilitare prezinta o sinteza a rezultatelor stiintifice obtinute in perioada
postdoctorala, concentrandu-se pe aplicarea fizicii computationale si a modelarii teoretice
pentru elucidarea comportamentului sistemelor complexe la scari de lungime si energie
fundamental diferite. De la interactiunile subatomice care guverneaza procesele de ionizare,
pana la dinamica macroscopica a placilor tectonice sau a traficului rutier, sistemele fizice
prezinta adesea comportamente neliniare, stocastice sau emergente ce nu pot fi descrise
prin solutii analitice simple. In acest context, metodele computationale servesc drept o

punte indispensabila intre teoria fundamentala si realitatea experimentala.

Lucrarea este structurata in trei directii majore de cercetare, unite metodologic
prin utilizarea simularilor numerice avansate: Sisteme atomice, Sisteme de tip bloc-resort
si Partitionare spatialda (diagrame Voronoi). Traseul descris in lucrare urmareste o evolutie
de la modele cuantice deterministe si semiclasice, catre dinamici stocastice, culminand cu

elemente de geometrie statistica si topologia retelelor complexe.

1. Sisteme atomice si coerenta proiectilului

Prima parte a tezei abordeaza descrierea teoretica a coliziunilor atomice si moleculare,
un domeniu esential pentru intelegerea corelatiilor electron-electron si a coerentei starilor
cuantice 1n interactiunile cu putine corpuri. Pentru a descrie sectiunile eficace complet
diferentiale (FDCS) obtinute in experimente cinematice complete de tip COLTRIMS,
a fost utilizata o abordare hibrida bazata pe aproximarea semiclasica (SCA) si teoria

perturbatiilor de ordinul intéi si doi.

In studiul ionizérii si excitérii simultane a sistemelor multielectronice, litiul a servit
drept prototip fundamental. Studiile au demonstrat ca formarea ionilor de litiu cu vacanta
dubla in patura K nu poate fi explicata in limitele modelelor de particule independente,
procesul fiind guvernat in intregime de corelatiile electronice. Folosind functii de unda
de tip Multiconfiguration Hartree-Fock pentru a prinde corelatiile statice si dinamice
din starile initiale si finale, a fost identificata competitia dintre mecanismele de prim
ordin (“shake-off” si “shake-up”) si mecanismele de ordinul doi (interactia secventiala
a proiectilului cu doi electroni). Pentru starile cu simetrie S domina mecanismele de
prim ordin, in timp ce pentru starile P mecanismul de ordinul doi aduce o contributie

comparabila.

O directie distincta a vizat interferenta cu doua centre in sistemele moleculare.
Desi in ionizarea moleculelor simple precum Hs s-au observat interferente de tip Young
datorate emisiei coerente de pe cele doua centre atomice identice, in cazul moleculelor mai

complexe precum N, bombardate cu ioni rapizi H* (1-5 MeV), s-a constatat suprimarea



interferentelor primare. Aceasta suprimare se datoreaza prezentei orbitalilor cu paritati mi-
xte ale caror contributii de interferenta se anuleaza reciproc. Prin normalizarea sectiunilor
eficace moleculare experimentale la sectiunile atomice teoretice s-au pus in evidenta insa
structuri oscilatorii de Tnalta frecventa independente de unghiul de observare sau de viteza
de coliziune. Calculele teoretice confirma ca aceste structuri secundare apar ca urmare
a Imprastierii intramoleculare, unde un electron emis dintr-un centru este imprastiat pe

nucleul vecin.

In cele din urma, am adresat limitarile aproximarii traiectoriei clasice in obtinerea
sectiunilor eficace complet diferentiale. Determinarea parametrului de impact corespunza-
tor unui anumit transfer de impuls a fost realizata rezolvand o problema de imprastiere
clasica in potentialul ecranat, folosind balanta momentului transversal. Cu toate acestea,
anomaliile majore din planul perpendicular pe transferul de impuls observate la ionizarea
heliului cu ioni grei (C°") au putut fi rezolvate complet doar prin introducerea concep-
tului de coerenta a proiectilului. Prin descrierea proiectilului masiv nu ca o unda plana
coerentd, ci ca un pachet de unde cu o latime transversala finita (lungime de coerenta
mica), interferentele distructive din planul perpendicular sunt suprimate, reproducand

structurile observate experimental.

2. Comportament emergent in sisteme de tip bloc-

resort

A doua sectiune extinde modelarea catre scarile mezoscopica si macroscopica, demonstrand
versatilitatea fenomenologica a modelelor de tip bloc-resort, bazate pe paradigma clasica
Burridge-Knopoff. Aceste modele capteaza competitia dintre acumularea elastica a energiei
potentiale (faza “stick”) si disiparea brusca prin constrangeri de frecare (faza “slip”),

......

de structuri.

Sistemul a fost adaptat cu succes pentru a modela fenomene de trafic rutier pe
o singura banda, spargand simetria actiunii si reactiunii. Elementul central de noutate
a fost implementarea unei frecari stocastice pentru a reprezenta imperfectiunile, inertia
comportamentala si timpii variati de reactie ai soferilor. S-a aratat ca tranzitia de la fluxul
liber la fluxul congestionat (“ambuteiaje fantoma”) este o tranzitie de faza de ordinul doi
indusa de dezordine. Prin extinderea la trafic pe doua benzi, s-a revelat un comportament
de tip “minority game”: strategia de schimbare agresiva a benzii (lane-changing) este
avantajoasa doar daca este adoptata de o minoritate, conducand la degradarea globala a

fluxului daca devine majoritara.

In stiinta materialelor, modelul 2D bloc-resort a fost extins pentru a explica



propagarea fisurilor si selectia modelelor de rupere in sticla amorfa supusa socurilor
punctiforme. Dezordinea structurala a sticlei este simulata prin praguri aleatoare de
frecare si forte de rupere a arcurilor, rezultand o dinamica de relaxare supramortizata.
Modelul a reprodus simultan crapaturile radiale si arcele concentrice, confirmand legea de

scalare empirica liniara dintre energia impactului si numarul fisurilor radiale.

La nivel nanometric, auto-organizarea indusa de forte capilare a fost studiata in cazul
cristalizarii suspensiilor de nanosfere de polistiren si al alinierii padurilor de nanotuburi
de carbon. Interactiunea complexa dintre capilaritate si repulsia electrostatica a fost
cartografiata pe arcuri elasto-plastice. Simularile explica nucleerea golurilor si colapsul
structurii sub tensiune catre retele celulare stabile, demonstrand ca distributia ariilor
celulelor urmeaza o lege exponentiala (distributie de maxima entropie). Suplimentar,
s-a validat ipoteza ca o forta externa oscilanta (prin sonificare) elimina defectele si
retelele metastabile patrate, conducénd la formarea de structuri perfect ordonate in retea

triunghiulara, vitale pentru nanolitografie.

Sectiunea include de asemenea studii comparative in seismologie. Utilizand date
experimentale privind disiparea energiei in trei zone seismice (Vrancea, Japonia, California
de Sud) si emisii acustice ale micro-cutremurelor rezultate din alunecarea planurilor crista-
lografice in metale (monocristale de Zinc), am demonstrat o analogie statistica profunda:
ambele fenomene urmeaza o distributie universala de tip Tsallis-Pareto, cu un exponent
de scalare invariant. Mai mult, prin aplicarea formalismului analitic stocastic de crestere
locala si resetare globala (LGGR - Local Growth Global Reset) cu salturi incomplete, am
oferit fundamentul teoretic analitic al legii Gutenberg-Richter. S-a investigat si aparitia
comportamentului haotic si a intermitentelor pe un sistem 1D bloc-resort pe o banda
rulanta (conveyor belt), demonstrand tranzitii de faza induse de zgomot dinamic care fac

tranzitia de la miscari periodice la haos permanent.

3. Partitionare spatiala si diagrame Voronoi

Ultima sectiune exploreaza metode de geometrie stocastica si topologia retelelor complexe,
avand la baza diagramele Voronoi. Pentru diagramele Poisson Voronoi (PVD) continue, am
derivat formule analitice compacte si cu numar redus de parametri care aproximeaza foarte
precis distributia dimensiunilor celulelor in spatiile de interes practic (2D si 3D). Simularile
Monte Carlo la scara extrem de mare (zeci de milioane de celule) valideaza un profil de tip
f(y) oc yB3=D/2 exp(—(3d + 1)y/2), independent de densitatea centrelor de generare. In
plus, dinamica de crestere spatiala continua pe latice 1D, modelata folosind formalismul
Kolmogorov-Johnson-Mehl-Avrami (KJMA) cu nucleere continua, a fost elucidata teoretic
printr-o abordare de tip “cAmp mediu” (mean-field), prezicind o forma de distributie

Weibull pentru dimensiunile finale ale celulelor.



Conceptele de partitionare au fost extinse de la mediul continuu catre identificarea
modularitatii retelelor complexe (community detection). Prin transformarea topologiei
grafurilor intr-un spatiu metric, unde distanta dintre noduri este definita pe baza inversului
coeficientului de clustering (Edge Clustering Coefficient), am putut construi celule Voronoi
direct pe structura de graf. Determinarea centrelor de nucleere a fost rezolvata initial
determinist (cautdnd maximele locale de densitate relativa). Ulterior s-a optat pentru
o teselare stocastica: selectand aleator un set de noduri generatoare si construind un
ansamblu statistic de partitionari, a putut fi calculata o “coeziune Voronoi” reprezentand
probabilitatea ca doua noduri sa pice in aceeasi celula. Aceasta metoda s-a dovedit a fi
extrem de eficienta computational (O(N log N)) si a produs performante superioare altor
algoritmi uzuali pe retele benchmark sau pe retele empirice (cum ar fi reteaua neuronala

C. elegans sau retelele sociale).

Concluzii

Rezultatele reunite 1n aceasta teza subliniaza forta si adaptabilitatea paradigmelor de fizica
computationala. Prin integrarea metodelor semiclasice pentru difuzia atomica, scalarea
fenomenologica a modelelor de tip bloc-resort pentru sisteme departe de echilibru si
utilizarea partitionarilor de tip Voronoi in studiul grafurilor, se demonstreaza ca principiile
fizicii statistice si neliniare ofera explicatii coerente si unificate pentru structuri la nivel
atomic, fenomene la nivel nano- si micrometric, precum si pentru organizarea sistemelor

complexe sociale sau geofizice.



