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Memoriu de activitate

Subsemnata, Preda Amanda Teodora, atasez acest memoriu de activitate pentru a prezenta
principalele contributii stiintifice care consider ci m3 califici pentru pozitia de Cercetdtor Stiintific in
cadrul Departamentului de Fizicd Computationald si Tehnologia Informatiei. Voi evidentia rezultatele
care vizeazd tematica concursului prin prezentarea succintd a articolelor stiintifice publicate Tn
domeniul fizicii computationale aplicate pentru dinamica moleculard, dublate de metode de Tnvatare
automatd. Aceste lucrdri au fost publicate in decursul activititii de cercetare desfasurate la IFIN-HH,
in cadrul departamentului DFCTI, in perioada 2020-2026.

Mentionez ¢d parcursul meu ca asistent de cercetare stiintificd in cadrul institutului a Tnceput in
anul doi de master la Facultatea de Fizici. Ulterior, am continuat ca doctorand3 la Fizica Starii
Condensate, sub Tndrumarea dl. Prof. Univ. George Alexandru Nemnes si am finalizat teza de
doctorat Tn septembrie 2025, cu calificativul excelent. Titlul tezei este ,, Advanced Computational
Methods for Quantum Information Processing”, iar tematica vizeazd domeniul transportului cuantic,
in tandem cu metode computationale de simulare Tn fizica materialelor. Pe parcursul stagiului
doctoral am dobindit o expertizd valoroasi ntr-o gami largd de metode de simulare din starea
condensatd, de la calcule ab initio (SIESTA, TranSIESTA) si calcule de dinamicd moleculard
(LAMMPS), la modele de masa efectivd (metoda matricii R), metode de diagonalizare exactd si
modele de tip "tight binding" (Kwant, PythTR). Rezultatele din acest domeniu sunt dovedite de
mai multe articole reprezentative [2, 5, 7, 1, 6], listate Tn CV, dintre care unele sunt realizate cu
colaboratori de la universitdti din Islanda si Germania. De asemenea, din primul an de doctorat
am nceput $3 tin seminare si laboratoare la Facultatea de Fizicd, Tn cadrul Departamentului de
Electricitate, Fizica Solidului si Biofizicd si am ajutat la organizarea unui workshop anual de metode
de Tnvatare automata in fizica starii condensate.

In primul an de doctorat, am petrecut doud luni Tn Islanda intr-o colaborare cu dl. prof. Andrei
Manolescu de la Universitatea din Reykjavik. In acest interval m-am familiarizat cu metodele numerice
bazate pe dinamic3 moleculard, realizate preponderent cu codul LAMMPS, dar si SIESTA si ORCA. Tn
cele ce urmeaz3, voi aduce in prim plan citeva articole reprezentative care sumarizeazd munca noastrd
n acest domeniu. Una dintre primele lucrdri stiintifice care viza calcule de dinamicad moleculara la
care am contribuit este "Collective dynamics of Ca atoms encapsulated in Cgo endohedral fullerenes”
[4]. unde am investigat comportamentul colectiv al atomilor de calciu incorporati intr-o fulerend
Coo. Am utilizat o combinatie de simul3ri ab initio de dinamicd moleculard ("ab initio molecular
dynamics" — AIMD) si metode de Tnvitare automatd pentru a descrie si extrapola dinamica atomilor
Tncapsulati. Sistemele analizate sunt de Ca;@@Cgso cu ¢ pand la 4 atomi de Ca si am urmdrit modul
Tn care acestia se misc3 In interiorul custii de carbon. Simuldrile AIMD, realizate in cadrul teoriei
functionalei de densitate (DFT) cu functionale hibride (B3LYP) si GGA (PBE), aratd c3 atomii
de Ca nu se misc3.independent, ¢i prezintd miscare corelat, determinat3 de transferul de sarcind
dintre Ca si fulerend si de formarea unor dipoli electrici pe suprafata internd a fulerenei. Acesti
dipoli se organizeazd in configuratii simetrice: pentru doi atomi, miscarea este aproape diametral
opusd; pentru trei atomi, pozitiile corespund unui triunghi echilateral; iar pentru patru atomi,
unei configuratii tetraedrice care se roteste ca un fntreg in interiorul custii. Dinamica moleculara
permite o descriere detaliatd a traiectoriilor atomice la o scard de timp de ordinul picosecundelor,
ceea ce evidentiazd atit rotatiile aproape libere ale atomilor de Ca, cat si corelatiile unghiutare si
variatiile radiale induse de interactiile electrostatice si de deform3rile elastice ale custii Cgg. Analiza
geometricd (unghiurile dintre vectorii pozitiilor atomilor si centrul de mas#) confirma existenta unor
regimuri dinamice colective stabile dupd o etapd initiald de relaxare.
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Deoarece simulrile AIMD sunt costisitoare din punct de vedere computational, am lucrat si la o
component3 de Tnvdtare automatd, folosind retele neuronale artificiale (ANN) pentru a aproxima
campul de forte care actioneaz3 asupra atomilor de calciu. Reteaua este antrenatd pe date AIMD
(coordonate -+ forte) si foloseste o arhitecturd densd, multi-strat, cu functii de activare de tip
RelU si dropout pentru regularizare, Tmpreund cu tehnici de augmentare a datelor pentru a acoperi
mai bine spatiul configuratiilor. Modelele ANN reusesc s3 reproducd fidel trasaturile esentiale ale
dinamicii reale, inclusiv miscarea corelatd si razele de rotatie, Tn special pentru sistemele cu unu si
doi atomi de Ca. Studiul demonstreazi ¢i integrarea AIMD cu modele ML permite atat intelegerea
mecanismelor microscopice ale dinamicii colective in fulerene, it si extinderea eficientd a simularilor
catre regimuri inaccesibile direct prin metode ab injtio.

In ultimul an, am avut ca obiectiv central in cadrul fazei pentru proiectul nucleu al institutului
modelarea computationald a detectiei de biomolecule folosind straturi active semiconductoare si
optimizate prin tehnici de Tnvitare automat3. Astfel, in lucrarea "Multiscale Modeling of Phosphorene-
Based Sensing Devices for Volatile Organic Compounds”, am lucrat la un model scalabil pentry
proiectarea si optimizarea senzorilor pe bazd de fosforend [1], destinati detectiei compusilor organici
volatili (VOC) relevanti pentru diagnosticul medical si monitorizarea mediului. Abordarea combin3
calcule ab injtio, simulari de dinamicd moleculard si un model statistic de transport pentru a lega
procesele atomistice de raspunsul electric macroscopic al dispozitivului. La scard atomicd, am folosit
teoria functionalei de densitate (DFT), implementatd in codul SIESTA, pentru a determina structura
electronicd a fosforenei dopate substitutional cu metale de tranzitie (Mn, Fe, Co, Ni, Cu), care
actioncaza drept centri de legare pentru biomarkeri. Moleculele tintd analizate sunt acetona si
ciclohexanona, asociate cu diferite afectiuni respiratorii. Pentru a obtine configuratii realiste ale
moleculelor atasate de suprafatd, sunt efectuate simuldri de dinamicd moleculard ab initio (AIMD)
la temperaturd finitd (300 K), folosind un ansamblu NVT si un termostat Nosé. Din aceste simulari
sunt extrase orientdrile moleculelor, distantele fatd de atomii dopanti si stabilitatea legdrii, precum
si distributiile densitatii de stari (DOS) si ale densititii de purtitori. Un rezultat important este
identificarea unor ,,amprente electronice” specifice fiecirei perechi moleculd~impuritate, reflectate in
modificarile Tn densitatea de stari si ale densit3tii de purtitori in apropierea nivelului Fermi. Aceste
variatii raman robuste chiar si Tn prezenta moleculelor perturbatoare din aerul expirat (HyO, COy,
Ny, Og), ceea ce permite discriminarea selectiva a hiomarkerilor. De asemenea, se evidentiaza o
corelatie puternicd intre deplasarea medie a atomilor de metal de tranzitie in timpul vibratiilor termice
si variatiile densitdtii de purt3tori, sugerind un mecanism fizic clar pentru sensibilitatea senzorului.
Pentru a face legdtura intre scala atomic3 si raspunsul experimental, este introdus un model statistic
multicanal care descrie un dispozitiv format din mai multe nanopanglici. Valorile medii ale densitatii
de purtatori obtinute din AIMD sunt utilizate ca date de intrare intr-un sistem liniar care permite
determinarea proportiilor moleculelor dintr-un amestec gazos pe baza misuritorilor de conductanta.
Prin analiza erorilor, sunt estimate limitele de detectie (LLOD), care se situeazad la ordinul zecilor de
ppm pentru acetona si ciclohexanona, n functie de precizia masuritorilor electrice.

Un aspect prevalent Tn activitatea mea de cercetare din ultimii ani a fost combinarea tehnicilor
de Tnvatare automatd cu simulirile ab initio si calculele de dinamicd moleculard, ceea ce permite
realizarea unor simuldri precise la scard mare, dar la un cost computational mult mai redus. Deoarece
aceastd abordare este versatild si permite explorarea la o scard inaccesibil3 simul3rilor conventionale,
voi mentiona si una dintre lucrdrile stiintifice care a abordat metode de ML aplicate Tn fizica
sistemelor bidimensionale. Tn lucrarca "Mapping confinement potentials and charge densities of
interacting quantum systems using conditional generative adversarial networks" {7], am investigat
utilizarea retelelor neuronale conditional generativ-adversariale (¢cGAN) pentru a aproxima proprietdti
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fundamentale ale sistemelor multi-particuld, in special densititile de sarcind in starea fundamentals,
evitand costurile computationale prohibitive ale diagonaliz3rii exacte (ED). Am propus utilizarea
algoritmului pix2pix pentru a fnvita corespondenta dintre potentialele de confinare bidimensionale
si densitatile de sarcind corespunzdtoare in sisteme cu interactiune Coulombian3. Setul de date a
fost generat prin definirea a 5000 de potentiale aleatorii pe o retea 2D (64x64 pixeli), reprezentand
grupuri conectate de gropi cuantice. Pentru fiecare potential, densititile pentru sistemele f3r3
interactie si cu interactie au fost calculate folosind metoda diagonalizarii exacte a Hamiltonianului
multi-particuld. Aceste perechi (potential, densitate) sunt apoi utilizate pentru antrenarea unui
cGAN. Modelul ML este implementat sub forma unei arhitecturi pix2pix, cu un generator de tip
U-Net si un discriminator de tip PatchGAN / PixelGAN. Sunt investigate trei tipuri de map3ri:
(i) potential - densitatea de sarcini a sistemului f3r¥ interactie, (ii) potential - densitatea de
sarcind a sistemului cu interactie si (iii) densitatea sistemului f3r3 interactie > densitatea sistemului
cu interactie, cea mai importantd fiind maparea directs citre densitatea sistemului cu interactie
Coulombiana, care elimind astfel necesitatea relu3rii procesului de diagonalizare pentru fiecare
sistem nou. Performanta a fost evaluat3 folosind indicatori cantitativi precum R2, SSIM si normele
reprezentative, iar rezultatele aratd ¢d modelul poate reproduce cu mare acuratete structura spatial3
a densitdtilor cuantice, obtindnd valori R? de pani la 0.95 pentru sisteme cu 3-4 particule. Un aspect
important este caracterul ,Ansatz-free” al metodei, care implicd faptul ¢3 reteaua nu presupune
o formd explicitd pentru functia de und¥ si tnvati direct relatia potential-densitate din datele de
intrare.

Aceastd lucrare ne-a demonstrat ¢ metodele de invitare automat3 pot substitui eficient calculele
cuantice costisitoare pentru o clas3 largd de sisteme, permitind explorarea rapid3 a spatiului de
parametri si facilitind proiectarca de nanodispozitive cuantice. Tn cadrul proiectului nucleu, am
pivotat si catre modele de tip time series pentru a prezice evolutia energiei Kohn—Sham pentru o
moleculd de tip biomarker (acetona), aflatd sub actiunea unui cdmp electric extern dar si pentru
prezicerea campurilor de forte. O astfel de situatie se reg3seste, de exemplu, in cazul biosenzorilor cu

si tensiunea aplicata pe poart3.

Experienta pe care am dobéndit-o in domeniul simul3rilor numerice a adus grupului nostru de
cercetare si oportunitatea de a contribui la dou3 proiecte care vizeaz3 studiul defectelor din materiale
supuse conditiilor extreme. Proiectul RADASS (Radiation damage in Si and SiC based sensors), in
cadrul cdruia am activat din mai 2025, este in colaborare cu CERN si se concentreaz3 pe investigarea
defectelor In detectori cu corp solid. Al doilea proiect, Improved optical coatings for high power
laser systems, va fi realizat Tn colaborare cu ELI-RO si exploreaz3d comportamentul defectelor in
materialele esentiale pentru componentele optice, supuse conditiilor extreme datorit3 radiatiei laser
de mare intensitate.

In concluzie, consider ¢3 abord3rile descrise in articolele mentionate mai sus deschid perspective
pentru explorarea rapida a dinamicii in sisteme nanostructurate complexe si pentru potentiale
aplicatii in electronicd molecular3 si noi materiale, n vederea experimentelor derulate la CERN si
ELI-RO. In ansamblu, lucrrile demonstreazs ci integrarea simuldrilor de dinamicd moleculard cu
calcule ab initio si cu metode statistice de analizd permite proiectarea senzorilor 2D foarte selectivi
si sensibili, oferind o platformd predictivd pentru explorarea rapid a dispozitivelor noi. Integrarea
tehnicilor de Tnvdtare automatd face posibild investigarea evenimentelor rare, a form3rii defectelor si
a conditiilor extreme de iradierce care sunt inaccesibile metodelor conventionale, mentinind in acelasi
timp o descriere fizica fideld a interactiunilor atomice complexe.

Semn3turi,
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ANEXA 1
STANDARDE MINIMALE APLICABILE IN CADRUL IFIN-HH
pentru acordarea gradelor profesionale de
Cercetator debutant (Cercetator stiintific — CS) si
Cercetator recunoscut (Cercetator stiintific gr. 111 - CS 1)

Aprobate in sedinta Consiliului Stiintific IFIN-HH din data de 27.02.2025 (Hotdrarea CSnr. 5 /
27.02.2025)

Standarde minimale (IFIN-HH)
1) IFIN-HH stabileste punctaje de prag (Pprg) conform tabelului de mai jos.

Cercetdtor Debutant (CS) | Cercetdtor Recunoscut (CSII)

Porag 0.50 1.50

2) In procesul evaludrii activitatii stiintifice a candidatului se determind punctajul P astfel:
P=Pi+P,, unde
P1: pentru articole la care candidatul este autor, dar nu este prim-autor sau autor corespondent: Py =
21’ ai/nf/

: pentru articole la care candidatul este prim autor sau autor corespondent: P, = Y; a;

= este scorul de influentd absolut (Article influence score) al revistei stiintifice in care a fost pubhcat

arhcolul i, corespunzdtor anului de publicare al acestuia conform 1t tornors/ pentru
articole publicate pana in 2006 si Journal Citation report (Web of Science) incepand cu anul 2007; in

cazulin care anul de publicare nu se gaseste in baza de date se va alege anul cel mai apropiat.
’f

= reprezintd numadrul efectiv de autori ai elementului i si se determind astfel:

ni dacan; <5
(ni+5)/2 dacd 5<n; €15
(ni+15)/3 | dacd15<n, <75
(ni+45)/4 | dacdn; >75

unde n; este in general numarul de autori ai elementului /. in cazul publicatiilor din domeniul HEPP
(High Energy Particle Physics) cu numdr mare de autori, dacd articolu! are la bazd o notd internd a

[P . . . . e . u .
colaborarii si candidatul este coautor al acestei note interne, atunci nif poate fi dat numadrul de autori
din nota interna.

Calitatea de prim-autor sau autor corespondent se stabileste pe baza mentiunilor din articol. Nu se iau

in considerare in acest sens articolele la care autorii sunt indicati in ordinea alfabeticd a numelui si
candidatul este prim-autor exclusiv datoritd numelui acestuia si ordonirii alfabetice. Tn cazul
publicatiilor HEPP cu numdr mare de autori, dacd articolul are la bazd o notd internd a cdrei aprobare
in vederea trimiterii la publicare a fost sustinutd de cdtre autor, atunci autorul este considerat prim
autor.



Fisa de autoevaluare aferenta standardelor minimale:

Categoria de articole

Pozitia in lista

. Punctaj Detalii de calcul
de lucrari
5 0.123 ACS Applied Nanomaterials, 2025; 8,
i o AlS=0.862, nr. autori: 9, nr.ef: 7
3 0167 Micromachines, 2024; 15(10):1270,
' AIS=0.502, nr. autori: 3, nr. ef: 3
4 0.085 Phys. Chem. Chem. Phys. 2024; 26(33):221
T 22098, AlS=0.596, nr. autori:9, nr. ef: 7
- 0.089 RSC Advances, 2024; 14:1803-1812;
7 ' AIS=0.622, nr. autori: 9, nr. ef: 7
Machine Learning: Science and Technolog
7 0.44 2023, 4(2):025023; AlS=2.2, nr, autori: 5, |
Articole in reviste cotate IS} ef: 5
Thomson Reuters si in g 0175 | Phys. Rev. Applied, 2022, 18(6):064087;
volume indexate IS| B AlS=1.4, nr. autori:11, nr. ef: 8
Proceedings pentru care ]
candidatul nu este prim 9 0.142 Nanomaterials, 2022, 12(20):3650;
autor sau autor 7| AIS=0.712, nr. autori: 5, nr. ef: 5
corespondent 10 0084 | Physica Scripta, 2022, 97(5):055813;
’ ' AlS=0.464, nr. autori: 6, nr. ef: 5.5
11 0.167 Phys&;a A, 2022, 598:127377; AlS=0.502, |
autori: 3, nr. ef: 3
12 0218 Phys. Re\./. B, 2022, 105(9):094421; AlS =1
nr. autori: 6, nr. ef: 5.5
13 0166 Physics Letter‘s ’/-\, 2022, 425:127865; AlS -
0.5, nr. autori: 3, nr. ef:3
14 0198 I\/Iethf)ds X, 2021, 8:101388; AlS = 0.396, |
autori: 2, nr. ef: 2
Articole in reviste cotate ISi L 1031 Scientific Reports, 2025, 15(1):23738,
Thomson Reuters siin S L AIS=1.031, nr. autori:6, nr ef:5.5
volume indexate IS!
Proceedings pentru care Applied Sciences, 2024, 14(3):1111, AlS=C
candidatul este prim autor 6 0.41 nr. autori:8, nr. ef:6.5
sau autor corespondent
TOTAL 3.495
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