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În articol sunt studiate comportamentul şi proprietăţile fizice ale fullerenelor. Avantajul tehnologiilor informaţionale 

inteligente este de a construi automat programul de calcul din specificarea iniţială a problemei slab-structurate şi infor-
maţiile de concretizare, furnizate de către beneficiarul problemei în cadrul dialogului cu SSD (parametrii necunoscuţi ai 
problemei, metoda de calcul, criteriile de optimizare etc.). SSD a fost folosit la cercetarea fullerenelor: C60, C70, C76, C82.  

Cuvinte-cheie: molecule de fulleren, model semiclasic, SSD, stări proprii, simetrie icosaedrală. 
 
ADAPTIVE INFORMATIC SYSTEM  
„DETERMINATION OF THE EIGENSTATES OF FULLERENE MOLECULES” 
In the present article the behavior and physical properties of fullerenes are studied. The advantage of intelligent 

information technologies is to build automatically computer program from the initial specification of a poorly-structured 
problem and the embodiment information provided by the recipient of the problem through a dialogue with DSS 
(unknown parameters of the problem, the method of calculation, optimization criteria etc.). DSS was used to research 
fullerene C60, C70, C76, C82. 

Keywords: fullerene molecules, semiclassical model, DSS, eigenstates, icosahedral symmetry. 
 
 
Fullerenele reprezintă o familie de molecule alcătuite din atomi de carbon care sunt plasaţi în vârfurile 

unui icosaedru trunchiat şi sunt uniţi între ei prin legături simple şi duble (a se vedea Fig.1). Denumirea 
moleculei vine de la numele unui arhitect american care folosea structuri similare în arhitectură. Numele său 
este R.Buckminster Fuller, de unde şi denumirea moleculei – buckminsterfulleren, sau fulleren.  

Dintre toate structurile de fullerene ce au o stabilitate superioară se caracterizează molecula C60, la care se 
face referinţă adesea ca fiind cea de-a treia stare a carbonului după diamant şi grafit. Proprietăţile electrice, 
optice şi mecanice ale fullerenelor în stare condensată atrag atenţia atât prin bogatul evantai de fenomene 
fizice care au loc în fullerene, cât şi prin perspectivele utilizării lor în electronică, optoelectronică şi în alte 
domenii ale tehnicii, inclusiv computere moleculare [5]. 
 

 

 
 
 
 
 
 
 

Fig.1. Structura moleculei de fulleren. 

În termeni matematici, structura unui fulleren este un poliedru convex trivalent cu feţe pentagonale şi 
hexagonale. Familia de fulerene are următoarea reprezentare: C = {C2n, n=12, 13, 14, ...  }. În această familie 
probleme importante de studiu sunt considerate „Determinarea stărilor proprii a moleculelor de fullerene 
(DSPMF)” (1). 

Dicţionarul explicativ al limbii română defineşte problema ca o „chestiune în care, fiind date anumite 
ipoteze, se cere rezolvarea, prin calcule sau prin raţionamente, a unor date (www.dexonline.ro)”. 

Fiecare din elementele familiei (1) reprezintă o problemă slab-structurată. În literatura de specialitate mulţimea 
universală a problemelor este divizată în trei clase (a se vedea, de exemplu, https://en.wikipedia.org/wiki/Systems_ 
analysis): 
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• bine-structurate (well-structured), sau probleme exprimate cantitativ, în care dependenţele esenţiale 
sunt clarificate foarte bine; 

• non-structurate (unstructured), sau probleme exprimate calitativ, care conţin doar descrierea resurse-
lor, a trăsăturilor şi caracteristicilor mai importante, iar dependenţele cantitative dintre acestea sunt complet 
necunoscute; 

• slab-structurate (ill-structured), sau probleme combinate, care conţin şi elemente cantitative, dar ele-
mentele calitative demonstrează tendinţa de a domina. 

Problemele bine-structurate pot fi reprezemntate algoritmic şi rezolvate efectiv în cadrul tehnologiilor 
informaţionale convenţionale bazate pe conceptele: algoritm, limbaj imperativ de programare şi maşina cu 
arhictură von Neumann.  

Problemele slab-structurate nu pot fi realizate algoritmic, de aceea rezolvarea lor pe calculator este asis-
tată de un sistem suport pentru decizii (SSD) corespunzător. Algoritmul de soluţionare a unei probleme slab-
structurate este construit în procesul dialogului dintre utilizatorul final – beneficiarul problemei, expertul do-
meniului de activitate/cercetare (frecvent, non-informaticianul) şi SSD. 

SSD sunt numite „o clasa de sisteme informatice, cu caracteristici antropocentrice, adaptive şi evolutive, 
care integrează o serie de tehnologii informatice şi de comunicaţii de uz general şi specifice şi care interac-
ţionează cu celelalte parţi ale sistemului informatic global al organizaţiei” [3]. 

În cadrul tehnologiilor informaţonale convenţionale rezolvarea oricărei probleme pe calculator solicită, 
preventiv, proiectarea de către informatician a unei aplicaţii informatice.  

Aplicaţia informatică este o secvenţă de instrucţiuni concepute pentru dispozitivul de control de execuţie 
a computerului, adică reprezintă algoritmul problemei formulate prezentat într-un limbaj imperativ de pro-
gramare. 

După ce calculatorul electronic este dotat cu algoritmul elaborat, beneficiarul problemei poate rezolva pe 
calculator problema/problemele corespuzătoare solicitării specificate. În cadrul tehnologiilor informaţonale 
convenţionale „instruirea” calculatoarelor electronice solicită resurse financiare şi timp pentru proiectarea 
aplicaţiilor informatice corespunzătoare. 

În cadrul tehnologiilor informaţonale non-convenţionale – tehnologii care folosesc metodele de inteligen-
ţă artificială, algoritmul problemei formulate de către beneficiar este construit automat în cadrul tehnologiei 
inteligente, care preventiv este instruită cu cunoştinţe referitoare la domeniul problemei. Aceste cunoştinţe 
sunt stocate în baze de cunoştinţe. 

În cadrul prezentei lucrări vom folosi conceptul de SSD inteligent – o simbioză a conceptelor: (a) SSD şi 
(b) tehnologie informaţională inteligentă. Avantajul SSD este de a asista beneficiarul la rezolvarea pe calcu-
lator a problemelor slab-structurate.  

Se observă că, în cadrul dialogului, utilizatorul final ghidează SSD inteligent analogic modului în care 
conducătorul auto ghidează navigatorul unui automobil la rezolvarea unei probleme de deplasare din punctul 
curent în punctul dorit. 

Domeniului de cercetare DSPMF este un domeniu adaptiv. 
Aplicaţie informatică adaptivă este numită aplicaţia informatică care îşi schimbă automat algoritmul de 

funcţionare şi (uneori) structura ei, în scopul de a menţine sau pentru a atinge o stare funcţională sau şi opti-
mă, atunci când se schimbă condiţiile mediului de funcţionare. 

Pentru a proiecta un SSD inteligent original, vom folosi conceptul de teorie formală (axiomatizată) a do-
meniului de cercetare DSPMF. În acest scop propunem o metodologie originală de proiectare a unui sistem 
suport pentru decizii (SSD), sistem inteligent adaptiv. 

Teorie – formă superioară a cunoaşterii ştiinţifice – model al realităţii obiective. Teoria formală (axioma-
tizată)ℑ  a unui oarecare domeniu de cercetare, conform [4], este considerată definită, dacă: 

(1) Este specificat un alfabet finit.  
(2) Mulţimea cuvintelor finite peste acest alfabet este numită mulţimea expresiilor ale teoriei ℑ . 
(3) Există o submulţime a expresiilor, numită mulţimea formulelor. 
(4) În mulţimea formulelor este conturată o submulţime, numită mulţimea axiomelor. 
(5) Există o mulţime finită de relaţii stabilită între formule, numită mulţimea regulilor de inferenţă. 
Alfabetul, mulţimea formulelor şi mulţimea regulilor de inferenţă constituie limbajul teoriei formale ℑ . 
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Pentru descrierea teoriei formale (axiomatizate) a domeniului de cercetare DSPMF vom folosi forma de 
descriere Backus-Naur [https://en.wikipedia.org/wiki/Backus-Naur_Form]. 

<teoria formală (axiomatizată) a DSPMF> ::= <alfabetul DSPMF> | <mulţimea cuvintelor finite peste 
alfabetul DSPMF> | <mulţimea formulelor DSPMF> | <mulţimea axiomelor DSPMF> | <mulţimea regu-
lilor de inferenţă ale DSPMF> 

<alfabetul DSPMF> ::= <atom de carbon> | <număr natural> | <frecvenţele proprii ale moleculelor de 
fullerene> 

<atom de carbon> ::= C 
<număr natural> ::= 1 | 2 | 3 | … 
<frecvenţele proprii ale moleculelor de fullerene> ::= ω(1) | ω (2) | ω (3) | … | ω (2n) 
<mulţimea cuvintelor finite peste alfabetul DSPMF> ::= <mulţimea moleculelor din atomi de carbon> 
<mulţimea formulelor DSPMF> ::= <mulţimea cuvintelor finite peste alfabetul DSPMF, care respectă 

topologia fullerenă> 
<topologie fullerenă> ::= <atomi care respectă simetria icosaedrală a familiei de molecule fullerene > [2]. 
Simetria fullerenului C60 aparţine de grupul punctual Ih, cea mai superioară simetrie din grupurile punctuale 

existente în spaţiul euclidian.  Cele 12 feţe pentagonale şi 20 hexagonale ale fulerenului C60 coincid cu cele 
12 vârfuri şi 20 de feţe ale icosaedrului. Fiecare atom de carbon este localizat în unul dintre cele 60 de 
vârfuri ale acestui icosaedru trunchiat. Fiecare punct este legat într-un plan simetric de reflexie şi de-a lungul 
unei axe simetrice de rotaţie. Grupul punctual Ih icosaedral este format din 120 de elemente, este cel icosaedral 
I înmulţit direct cu grupul C2. Grupul C2 constă doar din operatorul unitate şi operatorul de inversie, fiecare 
dintre aceştia comutând cu cele 60 de rotaţii ale grupului I. Fiecare operator de rotaţie al icosaedrului roteşte 
icosaedrul sub un unghi ω în raport cu o axă de simetrie de gradul 2,3 sau 5. Acest unghi de rotaţie ω divide 
rotaţiile icosaedrale în 5 clase. Aceste clase sunt notate astfel:  C1, CR, 2RC ,Cr şi Ci şi conţin, respectiv, 
1,12,12,20 şi 15 operatori. Clasa C1 conţine doar operatorul unitate cu unghiul de rotaţie ω=0°.Clasa CR şi 
clasa 2R

C  conţin toate rotaţiile în raport cu axele de simetrie de ordinul 5 cu unghiul de rotaţie ωR=72° şi 

ωR
2=144°. Clasa Cr conţine toate rotaţiile în raport cu axele de simetrie de ordinul 3 cu ωr=120° şi clasa Ci 

conţine toate rotaţiile în raport cu axele de ordinul 2 cu unghiul de rotaţie ωi=180°.  
Deci, 

{ } { } { } { } { }U U UU irRR CCCCCI 21=  
Elementele grupului icosaedral Ih sunt generate de toate rotaţiile din I cu operatorul unitate din Ci. Atunci, 

toate rotaţiile grupului I se înmulţesc direct cu grupul C2. Astfel, în grupul icosaedral de simetrie avem 120 
de operaţii şi 10 clase (Tab.1).  

Tabelul 1 
Structura claselor grupului icosaedral de simetrie 

Structura claselor grupului icosaedral 
{I} 

1C =1  

Structura claselor grupului icosaedral {I} 

RC  2R
C  rC  iC  IC =I  

ω =72 ω =144 ω =120 ω =180 
ρC  2ρ

C  ηC  σC  

1R  2
1R  1r  1i  I  1R = 1ρ  I  2

1R = 2
1ρ  I  1r = 1η  I  1i = 1σ  

2R  2
2R  2r  2i  I  2R = 2ρ  I  2

2R = 2
2ρ  I  2r = 2η  I  2i = 2σ  

3R  2
3R  3r  3i  I  3R = 3ρ  I  2

3R = 2
3ρ  I  3r = 3η  I  3i = 3σ  

4R  2
4R  4r  4i  I  4R = 4ρ  I  2

4R = 2
4ρ  I  4r = 4η  I  4i = 4σ  

5R  2
5R  5r  5i  I  5R = 5ρ  I  2

5R = 2
5ρ  I  5r = 5η  I  5i = 5σ  

6R  2
6R  6r  6i  I  6R = 6ρ  I  2

6R = 2
6ρ  I  6r = 6η  I  6i = 6σ  
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4
1R  3

1R  7r  7i  I  4
1R = 4

1ρ  I  3
1R = 3

1ρ  I  7r = 7η  I  7i = 7σ  
4
2R  3

2R  8r  8i  I  4
2R = 4

2ρ  I  3
2R = 3

2ρ  I  8r = 8η  I  8i = 8σ  
4
3R  3

3R  9r  9i  I  4
3R = 4

3ρ  I  3
3R = 3

3ρ  I  9r = 9η  I  9i = 9σ  
4
4R  3

4R  10r  10i  I  4
4R = 4

4ρ  I  3
4R = 3

4ρ  I  10r = 10η  I  10i = 10σ  
4
5R  3

5R  2
1r  11i  I  4

5R = 4
5ρ  I  3

5R = 3
5ρ  I  2

1r = 2
1η  I  11i = 11σ  

4
6R  3

6R  2
2r  12i  I  4

6R = 4
6ρ  I  3

6R = 3
6ρ  I  2

2r = 2
2η  I  12i = 12σ  

 2
3r  13i   I  2

3r = 2
3η  I  13i = 13σ  

 2
4r  14i   I  2

4r = 2
4η  I  14i = 14σ  

 2
5r  15i   I  2

5r = 2
5η  I  15i = 15σ  

 2
6r    I  2

6r = 2
6η   

 2
7r    I  2

7r = 2
7η   

 2
8r    I  2

8r = 2
8η   

 2
9r    I  2

9r = 2
9η   

 2
10r    I  2

10r = 2
10η   

 
Operatorii grupului şi structura claselor grupului Ih sunt prezentate în Tabelul 2. Din tabelul Kelley pentru 

operaţiile din primele 5 clase se observă că orice operaţie de acolo poate fi generată doar de 2 operaţii: 1r   

(rotirea cu 0120 ) şi 11i  (rotirea cu 0180 ). Prin urmare, reprezentările oricărei operaţii de aici se vor exprima 
prin reprezentările acestor două operaţii generatoare. Reprezentările ireductibile generatoare au fost prezen-
tate de David E. Weeks şi William G. Harter în [1]. Reprezentările ireductibile ale grupului Ih sunt: Au, 
Ag,T1u,T1g,T3u,T3g şi Hu,Hg de dimensiunile 1,1,3,3,3,3,4,4 şi 5,5 respectiv. 

 

Tabelul 2 

Operatorii grupului şi structura claselor grupului Ih 

 C1 CR CR2 Cr Ci CI Cρ Cρ2 Cη Cσ 
Ag 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 
T1g 3 G+ G- 0 1 3 G+ G- 0 -1 
T3g 3 G- G+ 0 -1 3 G- G+ 0 -1 
Gg 4 -1 -1 1 0 4 -1 -1 1 0 
Hg 5 0 0 -1 1 5 0 0 -1 1 
Au 1 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1 -1 
T1u 3 G+ G- 0 -1 -3 -G+ -G- 0 1 
T3u 3 G- G+ 0 -1 3 -G- -G+ 0 1 
Gu 4 -1 -1 1 0 -4 1 1 -1 0 
Hu 5 0 0 -1 1 -5 0 0 1 -1 

 
<mulţimea axiomelor DSPMF> ::= <familia moleculelor de fullerene, formule DSPMF alcătuite din i atomi de 
carbon, unde: i = 2n, n ≥ 12 > 

 
Moleculele de fullerene sunt sisteme complexe. 
Un sistem complex se referă la orice sistem informatic ce conţine un număr mare de entităţi (agenţi, 

procese etc.) interdependente ce interacţionează. Principalele proprietăţi ale sistemelor complexe includ 
emergenţa, autoorganizarea şi adaptabilitatea. În sistemele complexe se manifestă fenomenul sinergetic, 
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adică de asociere a mai multor subsisteme, care desfăşoară activităţi simultane. Un sistem complex demonstrează 
unele abilităţi ale sistemului – abilităţi care nu sunt întâlnite la elementele sistemului. 
 
<mulţimea regulilor de inferenţă ale DSPMF> ::= < hamiltonianul oscilaţiilor > , < ecuaţiile Hamilton clasice >, 

<frecvenţele proprii ale experimentelor finalizate la moment> 
< hamiltonianul oscilaţiilor > ::= H(α=x,y,z, ΔRα(l), Pα(l), Kαα′(l,l′))  

unde H(α=x,y,z, ΔRα(l), Pα(l), Kαα′(l,l′)) = ∑∑
′′

′′ ′ΔΔ′+
αα

αααα
α

α

,,,,

2

)()(),(
2
1

2
)(

lll l

lRlRllK
M

lP
,  

 α=x,y,z, ΔRα(l) sunt deplasările de la poziţia de echilibru a atomului l, Pα(l) – impulsul atomului l, iar 
Kαα′(l,l′) se numeşte matricea dinamică a sistemului. 

< ecuaţiile Hamilton clasice > ::= <
lM
lP

lP
HlR

)(
)(

)( α

α
α ∂

∂
==Δ & > | < ∑

′
′′ ′Δ′−=

Δ
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unde ),( llK ′′αα  este o matrice reală. 

<frecvenţele proprii ale experimentelor finalizate la moment> ::= }.13|{ )(
exp,2 ≥ni

nω  
 

Utilizatorul final poate, independent de informatician, să adapteze SSD inteligent la cercetarea oricărei 
molecule de fullerene (a se vedea Fig.2). Extinderea sistemului se face declarând în sistem un nou model de 
moleculă de fullerene. Operaţiunea solicită numărul de identificare – n. 

Ajustarea modelului specific al moleculei de fullerene se face folosind <frecvenţele proprii ale experi-
mentelor finalizate la moment>.  
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Fig.2. Structura SSD inteligent adaptiv pentru determinarea stărilor proprii ale moleculelor de fullerene. 
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Rezultate şi concluzii 

Rezultate în proiectarea SSD inteligent adaptiv 

1. A fost elaborată o metodologie originală de proiectare a SSD inteligente adaptive pentru asistenţa utiliza-
torilor finali în soluţionarea familiei problemelor de determinare a stărilor proprii ale moleculelor de 
fullerene.  

2. Metodologia propusă utilizează conceptele: problemă, problemă bine-structurată, problemă slab-structu-
rată, sistem suport pentru decizii, aplicaţie inteligentă, familie de fulerene, familia problemelor de deter-
minare a stărilor proprii ale moleculelor de fullerene, teorie formală (axiomatizată) a domeniului de cer-
cetare.  

3. Familia problemelor de determinare a stărilor proprii ale moleculelor de fullerene este o familie infinită 
(numărabilă) de probleme. Elementele acestei familii sunt probleme slab-structurate.  

4. Modelul matematic adaptiv de soluţionare pe calculator a problemelor de determinare a stărilor proprii 
ale moleculelor de fullerene propus include următoarele componente: alfabetul domeniului de cercetare, 
modelul abstract al familiei de fulerene, o familie infinită (numărabilă) de modele specifice ale fulerene-
lor, motorul inferenţial, un rezolvitor de probleme care realizează automat pe calculator procesul de 
determinare a stărilor proprii ale moleculelor de fullerene folosind hamiltonianul oscilaţiilor şi ecuaţiile 
Hamilton.  

5. Utilizatorul final poate ajusta modele specifice ale fullerenelor cercetate folosind rezultatele experimentale 
acumulate la moment în sistem. 

6. Hamiltonianul oscilaţiilor, ecuaţiile Hamilton, modelele specifice, frecvenţele, rezultatele experimentale 
menţionate în pct.5 sunt comportamente ale bazei de cunoştinţă a SSD inteligent. 

7. Astfel, modelul SSD inteligent expus reprezintă un sistem software efectiv pentru adaptarea/extinderea 
SSD pentru asistenţa utilizatorului final la cercetarea oricărui element din familia universală (infinită, 
numărabilă) a fullerenelor.  

8. SSD a fost folosit la cercetarea fullerenelor C60, C70, C76, C82. 
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