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SISTEM INFORMATIC ADAPTIV
»DETERMINAREA STARILOR PROPRII ALE MOLECULELOR DE FULLERENE”

Victor CIOBU, Florentin PALADI, Gheorghe CAPATANA

Universitatea de Stat din Moldova

In articol sunt studiate comportamentul si propriettile fizice ale fullerenelor. Avantajul tehnologiilor informationale
inteligente este de a construi automat programul de calcul din specificarea initiald a problemei slab-structurate si infor-
matiile de concretizare, furnizate de catre beneficiarul problemei in cadrul dialogului cu SSD (parametrii necunoscuti ai
problemei, metoda de calcul, criteriile de optimizare etc.). SSD a fost folosit la cercetarea fullerenelor: Cg, C79, C6, Cso.
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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 Céo, C70, C76, ng.

Keywords: fullerene molecules, semiclassical model, DSS, eigenstates, icosahedral symmetry.

Fullerenele reprezinta o familie de molecule alcatuite din atomi de carbon care sunt plasati in varfurile
unui icosaedru trunchiat si sunt uniti intre ei prin legaturi simple si duble (a se vedea Fig.1). Denumirea
moleculei vine de la numele unui arhitect american care folosea structuri similare in arhitecturd. Numele sau
este R.Buckminster Fuller, de unde si denumirea moleculei — buckminsterfulleren, sau fulleren.

Dintre toate structurile de fullerene ce au o stabilitate superioara se caracterizeaza molecula Cg, la care se
face referintd adesea ca fiind cea de-a treia stare a carbonului dupa diamant si grafit. Proprietatile electrice,
optice si mecanice ale fullerenelor in stare condensatd atrag atentia atit prin bogatul evantai de fenomene
fizice care au loc 1n fullerene, cit si prin perspectivele utilizarii lor in electronica, optoelectronica si in alte
domenii ale tehnicii, inclusiv computere moleculare [5].

Fig.1. Structura moleculei de fulleren.

In termeni matematici, structura unui fulleren este un poliedru convex trivalent cu fete pentagonale si
hexagonale. Familia de fulerene are urmatoarea reprezentare: C = {C,, n=12, 13, 14, ... }. In aceasta familie
probleme importante de studiu sunt considerate ,,Determinarea starilor proprii a moleculelor de fullerene
(DSPMF)” (1).

Dictionarul explicativ al limbii romana defineste problema ca o ,,chestiune in care, fiind date anumite
ipoteze, se cere rezolvarea, prin calcule sau prin rationamente, a unor date (www.dexonline.ro)”.

Fiecare din elementele familiei (1) reprezinti o problemd slab-structuratd. In literatura de specialitate multimea
universala a problemelor este divizatd in trei clase (a se vedea, de exemplu, https://en.wikipedia.org/wiki/Systems
analysis):
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o bine-structurate (well-structured), sau probleme exprimate cantitativ, in care dependentele esentiale
sunt clarificate foarte bine;

o non-structurate (unstructured), sau probleme exprimate calitativ, care contin doar descrierea resurse-
lor, a trasaturilor si caracteristicilor mai importante, iar dependentele cantitative dintre acestea sunt complet
necunoscute;

o slab-structurate (ill-structured), sau probleme combinate, care contin si elemente cantitative, dar ele-
mentele calitative demonstreaza tendinta de a domina.

Problemele bine-structurate pot fi reprezemntate algoritmic si rezolvate efectiv in cadrul tehnologiilor
informationale conventionale bazate pe conceptele: algoritm, limbaj imperativ de programare si masina cu
arhicturd von Neumann.

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

SSD sunt numite ,,0 clasa de sisteme informatice, cu caracteristici antropocentrice, adaptive si evolutive,
care integreaza o serie de tehnologii informatice si de comunicatii de uz general si specifice si care interac-
tioneazd cu celelalte parti ale sistemului informatic global al organizatiei” [3].

In cadrul tehnologiilor informatonale conventionale rezolvarea oricdrei probleme pe calculator solicita,
preventiv, proiectarea de catre informatician a unei aplicatii informatice.

Aplicatia informatica este o secventd de instructiuni concepute pentru dispozitivul de control de executie
a computerului, adica reprezinta algoritmul problemei formulate prezentat intr-un limbaj imperativ de pro-
gramare.

Dupa ce calculatorul electronic este dotat cu algoritmul elaborat, beneficiarul problemei poate rezolva pe
calculator problema/problemele corespuzitoare solicitarii specificate. in cadrul tehnologiilor informatonale
conventionale jinstruirea” calculatoarelor electronice solicitd resurse financiare §i timp pentru proiectarea
aplicatiilor informatice corespunzitoare.

In cadrul tehnologiilor informatonale non-conventionale — tehnologii care folosesc metodele de inteligen-
ta artificiala, algoritmul problemei formulate de cétre beneficiar este construit automat in cadrul tehnologiei
inteligente, care preventiv este instruitd cu cunostinte referitoare la domeniul problemei. Aceste cunostinte
sunt stocate in baze de cunostinte.

In cadrul prezentei lucrari vom folosi conceptul de SSD inteligent — o simbioza a conceptelor: (a) SSD si
(b) tehnologie informationala inteligenta. Avantajul SSD este de a asista beneficiarul la rezolvarea pe calcu-
lator a problemelor slab-structurate.

Se observa cd, in cadrul dialogului, utilizatorul final ghideaza SSD inteligent analogic modului in care
conducatorul auto ghideaza navigatorul unui automobil la rezolvarea unei probleme de deplasare din punctul
curent in punctul dorit.

Domeniului de cercetare DSPMF este un domeniu adaptiv.

Aplicatie informatica adaptiva este numita aplicatia informatica care 1si schimbd automat algoritmul de
functionare si (uneori) structura ei, in scopul de a mentine sau pentru a atinge o stare functionala sau si opti-
ma, atunci cand se schimba conditiile mediului de functionare.

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

Teorie — forma superioara a cunoasterii stiintifice — model al realitatii obiective. Teoria formala (axioma-
tizatd) 3 a unui oarecare domeniu de cercetare, conform [4], este consideratd definita, daca:

(1) Este specificat un alfabet finit.

(2) Multimea cuvintelor finite peste acest alfabet este numitd multimea expresiilor ale teoriei 3.

(3) Exista o submultime a expresiilor, numita multimea formulelor.

(4) In multimea formulelor este conturati o submultime, numita multimea axiomelor.

(5) Existd o multime finita de relatii stabilitd Intre formule, numita mulfimea regulilor de inferenta.

Alfabetul, multimea formulelor §i multimea regulilor de inferenta constituie limbajul teoriei formale 3.
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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 formala (axiomatizatda) a DSPMF> ::= <alfabetul DSPMF> | <multimea cuvintelor finite peste
alfabetul DSPMF> | <multimea formulelor DSPMF> | <multimea axiomelor DSPMF> | <multimea regu-
lilor de inferenta ale DSPMF>

<alfabetul DSPMF> ::= <atom de carbon> | <numar natural> | <frecventele proprii ale moleculelor de
fullerene>

<atom de carbon> ::=C

<numar natural> ::=1]2]3] ...

<frecventele proprii ale moleculelor de fullerene> ::= | 0@ | 0@ ...| @®

<multimea cuvintelor finite peste alfabetul DSPMF> ::= <multimea moleculelor din atomi de carbon>

<multimea formulelor DSPMF> ::= <multimea cuvintelor finite peste alfabetul DSPMF, care respectd
topologia fullerena>

<topologie fullerena> ::= <atomi care respecta simetria icosaedrald a familiei de molecule fullerene > [2].

Simetria fullerenului Cg apartine de grupul punctual I;, cea mai superioara simetrie din grupurile punctuale
existente in spatiul euclidian. Cele 12 fete pentagonale si 20 hexagonale ale fulerenului Cg coincid cu cele
12 varfuri si 20 de fete ale icosaedrului. Fiecare atom de carbon este localizat in unul dintre cele 60 de
varfuri ale acestui icosaedru trunchiat. Fiecare punct este legat intr-un plan simetric de reflexie si de-a lungul
unei axe simetrice de rotatie. Grupul punctual I, icosaedral este format din 120 de elemente, este cel icosaedral
I inmultit direct cu grupul C, Grupul C, constd doar din operatorul unitate si operatorul de inversie, fiecare
dintre acestia comutand cu cele 60 de rotatii ale grupului 1. Fiecare operator de rotatie al icosaedrului roteste
icosaedrul sub un unghi ® in raport cu o axa de simetrie de gradul 2,3 sau 5. Acest unghi de rotatie ® divide

rotatiile icosaedrale in 5 clase. Aceste clase sunt notate astfel: C;, Cg, C e ,C; s C; si contin, respectiv,

1,12,12,20 si 15 operatori. Clasa C; contine doar operatorul unitate cu unghiul de rotatie ©=0°.Clasa Cy si
clasa C > contin toate rotatiile in raport cu axele de simetrie de ordinul 5 cu unghiul de rotatie @rR=72° si

or’=144°. Clasa C, contine toate rotatiile in raport cu axele de simetrie de ordinul 3 cu ®=120° si clasa C;
contine toate rotatiile in raport cu axele de ordinul 2 cu unghiul de rotatie w;=180°.
Deci,

1={e UleUle, Uie U ie )

Elementele grupului icosaedral I; sunt generate de toate rotatiile din I cu operatorul unitate din C;. Atunci,
toate rotatiile grupului I se inmultesc direct cu grupul C,. Astfel, in grupul icosaedral de simetrie avem 120
de operatii si 10 clase (Tab.1).

Tabelul 1
Structura claselor grupului icosaedral de simetrie
Structura claselor grupului icosaedral Structura claselor grupului icosaedral {I}
1}
C -1
C, | C. C C, C, -
0=72 | w=144 | ©=120 | @=180 Cp sz C” C,
R, R’ h L I R=p, 1 Rl=p! I n=n, 1 i=0,
R, R; r L I Ry=p, 1 R}=p; I ry=m, 1 i,=0,
R, R; 73 L3 1 R;=p, I R;=p; I =11, I =0,
R, R; 7y Iy I Ry=p, 1 Ri=p; I ry=n, 1i,=0,
R; R; s Ls I Rs= ps I R;=p; 1 rs=1s I i5=05
R, R; ry i I R,= p, I Rl=p; [ 1,=1, I iy=0,
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R} R} r, i I R'=p} I R'=p; I ry=1, 1i,=0,
R] R; y I 1 R}=p; I R}=p; I ry=1pq I ig=0,
R} R} A i I R}=p; I R}=p; [ 1y=1), 1 iy=0,
R: RZ N Iy 1 R:: p: I Rj:pj I 10=" 1 0,y=0y
R; Rs3 ’”12 I I R54: ,D; 1 R;:p; I ’”12:7712 I i,=0y
Rg R: ”22 Iy 1 R64: p;‘ I R63=p: 1 ”22:7722 1i,=0,

’”32 i3 1 ”32:7732 I iy=0,

V42 Iy I ’”42:773 1i,=0y,

r s I rg=n; 1 ij5=0;

’”62 1 7’62:7762

’"72 1 r72:7772

r82 1 7”82:7732

’”92 1 7’92:7792

o I 1g=115,

Operatorii grupului si structura claselor grupului I, sunt prezentate in Tabelul 2. Din tabelul Kelley pentru
operatiile din primele 5 clase se observa ca orice operatie de acolo poate fi generata doar de 2 operatii: 7,

(rotirea cu 120°) si 7, (rotirea cu 180°). Prin urmare, reprezentarile oricarei operatii de aici se vor exprima

prin reprezentarile acestor doua operatii generatoare. Reprezentérile ireductibile generatoare au fost prezen-
tate de David E. Weeks si William G. Harter in [1]. Reprezentarile ireductibile ale grupului I, sunt: A,,
Ag, Ty, T1, T30, T3, s1 Hy,H, de dimensiunile 1,1,3,3,3,3,4,4 i 5,5 respectiv.

Tabelul 2
Operatorii grupului si structura claselor grupului I,
G Cr Cr2 G Ci G G, C,2 C, Cq
A, 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
Ty, 3 G' G 0 1 3 G G 0 -1
T, 3 G G’ 0 -1 3 G G’ 0 -
G, 4 -1 -1 1 0 4 -1 -1 1
H, 5 0 0 -1 1 5 0 0 -1
A, 1 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1 -1
T 3 G' G 0 -1 -3 -G" -G 0 1
Ty 3 G G 0 -1 3 -G -G* 0 1
G, 4 -1 -1 1 0 -4 1 1 -1 0
H, 5 0 0 -1 1 -5 0 0 1 -1
<multimea axiomelor DSPMF> ::= <familia moleculelor de fullerene, formule DSPMF alcatuite din i atomi de

carbon, unde: i =2n, n>12 >

Moleculele de fullerene sunt sisteme complexe.

Un sistem complex se referd la orice sistem informatic ce contine un numar mare de entitati (agenti,
procese etc.) interdependente ce interactioneaza. Principalele proprietati ale sistemelor complexe includ
emergenta, autoorganizarea si adaptabilitatea. In sistemele complexe se manifestd fenomenul sinergetic,
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adicd de asociere a mai multor subsisteme, care desfagoara activitati simultane. Un sistem complex demonstreaza
unele abilitati ale sistemului — abilitéti care nu sunt intalnite la elementele sistemului.

<multimea regulilor de inferenta ale DSPMF> ::= < hamiltonianul oscilatiilor > , < ecuatiile Hamilton clasice >,
<frecventele proprii ale experimentelor finalizate la moment>
< hamiltonianul oscilatiilor > ::= H(a=x,y,z, AR (1), P (1), Kya(1,1))

P 1
unde H(e=x,y,z, AR (1), Pu(l), Kuafl1)) = 22“—() +— D Koo (LINAR,(DAR . (I'),
lLa i L' a,a'
a=x,,z, AR,(l) sunt deplasarile de la pozitia de echilibru a atomului 1, P,(!) — impulsul atomului 1, iar

Kao(l,1) se numeste matricea dinamica a sistemului.

< ecuatiile Hamilton clasice > ::= <AR (I) = _H £ D) |<P(I)= - = _ZKW'(IJ,)ARQ'(I’) >,
“ oP, (1) M, AAR,(]) T

unde K, (/,I") este o matrice reala.

<frecventele proprii ale experimentelor finalizate la moment> ::= {a)gl),exp | n>13}.

Utilizatorul final poate, independent de informatician, s adapteze SSD inteligent la cercetarea oricérei
molecule de fullerene (a se vedea Fig.2). Extinderea sistemului se face declarand in sistem un nou model de
molecula de fullerene. Operatiunea solicitd numarul de identificare — 7.

Ajustarea modelului specific al moleculei de fullerene se face folosind <frecventele proprii ale experi-
mentelor finalizate la moment>.

SGBD Modulul de achizitie a
cunoasterii
/ N\ *) / N
Baza de Baza de cunostin[le

%

Modelul generic al

Ajustorul
Date Cy e ! < > fullerenelor
o> -
Adaptorul é ; Modelul specific Cyq
Date ij e
RESOLVITORUL
DE PROBLEME Modelul specific C’K
e
60
Hamiltoni
anul
: : oscilamiil Modelul specific Cm
or
Date C7
2n
Ecualliile Modelul specific C2
Hamilton !

clasice

Fig.2. Structura SSD inteligent adaptiv pentru determinarea starilor proprii ale moleculelor de fullerene.
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W

Rezultate si concluzii

Rezultate in proiectarea SSD inteligent adaptiv

. A fost elaborata o metodologie originala de proiectare a SSD inteligente adaptive pentru asistenta utiliza-

torilor finali in solutionarea familiei problemelor de determinare a starilor proprii ale moleculelor de
fullerene.

. Metodologia propusa utilizeaza conceptele: problemd, problema bine-structurata, problema slab-structu-

ratd, sistem suport pentru decizii, aplicatie inteligenta, familie de fulerene, familia problemelor de deter-
minare a starilor proprii ale moleculelor de fullerene, teorie formala (axiomatizata) a domeniului de cer-
cetare.

. Familia problemelor de determinare a stérilor proprii ale moleculelor de fullerene este o familie infinita

(numarabild) de probleme. Elementele acestei familii sunt probleme slab-structurate.

. Modelul matematic adaptiv de solutionare pe calculator a problemelor de determinare a starilor proprii

ale moleculelor de fullerene propus include urmatoarele componente: alfabetul domeniului de cercetare,
modelul abstract al familiei de fulerene, o familie infinita (numarabild) de modele specifice ale fulerene-
lor, motorul inferential, un rezolvitor de probleme care realizeazd automat pe calculator procesul de
determinare a starilor proprii ale moleculelor de fullerene folosind hamiltonianul oscilatiilor si ecuatiile
Hamilton.

. Utilizatorul final poate ajusta modele specifice ale fullerenelor cercetate folosind rezultatele experimentale

acumulate la moment in sistem.

. Hamiltonianul oscilatiilor, ecuatiile Hamilton, modelele specifice, frecventele, rezultatele experimentale

mentionate In pct.5 sunt comportamente ale bazei de cunostinga a SSD inteligent.

. Astfel, modelul SSD inteligent expus reprezintd un sistem software efectiv pentru adaptarea/extinderea

SSD pentru asistenta utilizatorului final la cercetarea oricarui element din familia universala (infinita,
numarabild) a fullerenelor.

. SSD a fost folosit la cercetarea fullerenelor Cgg, C79, C76, Cso.
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