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ADNOTARE

la teza ,,Actiunea cooperativ cuantica a impulsurilor scurte de radiatie cu biomoleculele la propagarea lor
prin metamateriale cu aplicarea ei in diagnostica, tratament si inactivarea patogenilor ”, prezentata de Munteanu Ion
pentru conferirea gradului de doctor 1n stiinte fizice la specialitatea 131.01 ,, Fizicd matematica”.

Structura tezei: Teza a fost perfectata la Institutul de Fizicd Aplicata, Universitatea de Stat din Moldova,
Chisindu, 2025, scrisd in limba romana ce consta din introducere, patru capitole, concluzii generale si recomandar,
135 titluri bibliografice, 145 pagini dintre care 122 pagini de textde baza,46 figuri. Rezultatele prezentate in teza au
fostpublicate in 15 lucrari stiintifice. In baza teoriilor dezvoltate am obtinut doua brevete de inventie, iar altul este in
proces de obtinere.

Cuvinte-cheie: radiatii UV-C pulsate, metamateriale, decontaminare, dimerizare ADN, inactivare patogeni.
Domeniul de cercetare: biofizica, optica neliniara si optica cuantica.

Scopul lucririi: Scopul tezei este de a prezenta rezultatele cercetérii referitor actiunii cooperativ cuantice a
impulsurilor scurte de radiatie UV-C la propagarea lor prin metamateriale pentru inactivarea agentilor patogeni.

Obiectivele cercetirii: analiza interactiunii dintre radiatile UV-C cu materia; inactivarea agentilor patogeni
datorita radiatiei coerente UV-C pulsate aplicate; se propune descrierea neliniard a dependenteiratei de dimerizare
ADN/ARN in functie de radiatia ultravioletd C sub forma de pulsuri scurte aplicatd; aplicarea modelului Bom-
Oppenheimer la dimerizarea ADN-lui sub actiunea radiatiei; manipularea biomoleculelor cu ajutorul canalelor de
rotatie prin metamaterialele patrunse de radiatii UVC; posibilitatea aplicarii acestor conceptii se propune echipamente
de decontaminare cu dispersie a radiatieiin volum prin fibra/meta materialsferic in dezinfectarea fluidelor (aer, apa,
ser sangvin etc...); se studiaza posibilitatile de aplicare si optimizare a intensitatii radiatiilor UVC aplicate in
echipamentul de decontaminare propus pe volumul bazelor metamaterialelor.

Noutatea stiintifica si originalitatea rezultatelor obtinute. Pentru prima data s-a propus canalizarea radiatiei
UV-C prin diferite sisteme optice speciale (metamateriale) utilizind diferite tipuri de combindri fibre-bile din cuart.
in investigatiile realizate experimentala fost determinat addncimea de penetrare a radiatiei UV-C prin astfel de
impachetariale metamaterialelor la diferite intensitati, cat sidependenta dozeide radiatie in raport cu rata de inactivare
a solutiei de drojdie. A fost dezvoltat sibrevetat un dispozitiv pentru decontaminarea lichidelor si sterilizator UV-C.

Problema stiintificd importantd solutionati consta in evidentierea unui mecanism de inactivare eficienta in
baza cercetarilor teoretice si experimentale luand in consideratie corelatia lor.

Semnificatia teoretica a tezei in constd in dezvoltarea teoriei in modelul (aproximarea) Born-Oppenheimer si
aplicarea lui la dimerizarea ADN-lui sub actiunea radiatiei ultraviolete de tip C inclusiv dezvoltarea tehnologiilor de
decontaminare a agentilor patogeni la utilizarea pulsurilor scurte de radiatie propagate prin metamateriale pentru
cresterea ratei de decontaminare a solutiilor infectate. Deoarece subsistemul electronic este mairapid in comparatie
cu subsistemul de nuclee al biomoleculelor este cercetata solutionarea problemeicuantice de excitare a subsistemului
electronic, considerand ca subsistemul atomic de nuclee este lent si poate fi considerat fixat.

Valoarea aplicativa a tezei. Aceasta presupune posibilitatea aplicarii rezultatelor cercetarii descrise in teza

pentru dezvoltarea si elaborarea unordispozitive de decontaminare cu o rata inalta de inactivare a agentilor patogeni,
prezenti in medii diferite precum: apa aer si suprafete.

Implementarea rezultatelor stiintifice. Rezultatele obtinute au fost utilizate in cadrul proiectului institutional
din cadrul Programului de Stat (2020-2023) Proiectul ANCD 20.80009.5007.01: Cooperativitate cuantica intre
emitatori(nuclee, atomi, puncte cuantice, molecule, biomolecule, meta materiale) si aplicarea acesteia in informatica,
biofotonica avansatd optogenetica, cat si din cadrul subprogramului011206: Fenomene cooperativ-cuantice dintre
atomi, biomolecule, cavitidtioptice sub actiunea radiatieielectromagnetice si aplicarea acestora in biofotonica pentru
elaborarea echipamentelor moderne de decontaminare si diagnostica. Pe baza rezultatelor acestor studii, au fost
propuse spre brevetare doua dispozitive de decontaminare: unulse refera la dezinfectia lichidelor infectate,celalaltla
sterilizarea instrumentaruluichirurgical si de laborator. Ambele idei au obtinut aviz pozitiv fiind introduse in registrul
AGEPI cu numerele de depozit "s 2023 0031" respectiv "s 2024 0049"
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SUMMARY

of the doctoral thesis "Cooperative quantum action of short radiation pulses with biomolecules during their
propagation through metamaterials with its application in diagnostics, treatment and inactivation of pathogens",
presented by Munteanu Ion for conferring the PhD degree in Physics atthe specialty 131.01 "Mathematical Physics".

Structure of the thesis: The thesis waselaborated at the Institute of Applied Physics, State University of Moldova,
Chisinau, 2025, is written in Romanian and consists of introduction, four chapters, general conclusions and
recommendations, 135 bibliographic titles, 145 pages of which 122 pages of basic text, 46 figures. The results
presented in the thesis are published in 15 scientific papers. Based on the developed theories, two patents were
obtained, and another is in the process of being obtained.

Key words: pulsed UV-C radiation, quantum effects, metamaterials, decontamination, DNA dimerization,
pathogen inactivation.

Research area: biophysics, nonlinear optics and quantum optics.

The aim of the thesis: The purpose of the thesis is to present the results of research on the cooperative quantum
action of short pulses of UV-C radiation during their propagation through metamaterials for the inactivation of
pathogens.

Objectives of the thesis: analysis of the interaction between UV-C radiation and matter; inactivation of pathogens
due to the applied pulsed coherent UV-C radiation; the nonlinear description of the dependence of the DNA/RNA
dimerization rate on the applied ultraviolet C radiation in the form of short pulses is proposed; application of the Born-
Oppenheimer model to DNA dimerization under the action of radiation; manipulation of biomolecules using rotation
channels through metamaterials penetrated by UVC radiation; the possibility ofapplying these conceptsis proposed;
decontamination equipment with dispersion of radiation in volume through spherical fiber/metamaterial in the
disinfection of fluids (air, water, blood serum, etc.); the possibilities of applying and optimizing the intensity of UVC
radiation applied in the proposed decontamination equipment on the volume of metamaterial bases are studied.

Scientific novelty and originality: For the first time, it was proposed to channel UV-C radiation through various
special opticalsystems (metamaterials)using different types of fibres/balls quartz combinations. In the experimental
investigations, the penetration depth of UV-C radiation through such metamaterial packagings at different intensities
was determined, as well asthe dependence of the radiation dose on the inactivation rate of the yeast solution. Two
patent applications were proposed for patenting: a liquid decontamination device and a UV-C sterilizer.

The solved scientific problem: consists in highlighting an efficient inactivation mechanism based on theoretical
and experimental research, taking into account their correlation.

Theoretical Significance: of the thesis consists in the development of the theory in the Born-Opingheimer model
(approximation) and its application to DNA dimerization under the action of ultraviolet C radiation, including the
development of technologies for the decontamination of pathogens using short radiation pulses propagated through
metamaterials to increase the decontamination rate of infected solutions. Since the electronic subsystem is faster

compared to the nuclear subsystem of biomolecules, the solution of the quantum excitation problem of the electronic
subsystem is investigated, considering that the atomic subsystem of nuclei is slow and can be considered fixed.

Application value: This implies the possibility of applying the research results described in the thesis for the
development and elaboration of decontamination devices with a high rate of inactivation of pathogens, present in
different environments such as: water, air and surfaces.

Implementation of scientific results: The results obtained were used within the institutional project within the
State Program (2020-2023) ANCD Project20.80009.5007.01: Quantum cooperativity between emitters (nuclei, atoms,
quantum dots, molecules, biomolecules, metamaterials) and its application in informatics, advanced biophotonics
optogenetics, as well as within the subprogram 011206: Cooperative-quantum phenomena between atoms,
biomolecules, optical cavities under the action of electromagnetic radiation and their application in biophotonics for
the development of modem decontamination and diagnostic equipment. Based on the results of these studies, two
decontamination devices were proposed for patenting: one refers to the disinfection of infected liquids, the other to

the sterilization of surgical and laboratory instruments. Both ideas obtained a positive opinion and were entered in the
AGEDPI register with the deposit numbers "s 2023 0031" and "s 2024 0049" respectively.



AHHOTANUA

K nokropckoit nuccepramun «KoomepaTHBHOe KBaHTOBOEe B3aHMOJECTBHE KOPOTKHUX MMIYJbCOB
H3JIy4YeHHs1 ¢ OMOMOJIEKYJAMH NMPH HX PACHpPOCTPAaHEHHH 4Yepe3 MeTaMaTepHajbl ¢ NMPHMeHEHHEM ero B
AHATHOCTHKE, JeYeHHH U MHAKTHBAIMH MAaTOTeHOBY, IpeAcTaBIeHHoit Munteanu lon, st moydeHus yueHOH
CTeTeH! JOKTopa QU3MIecKnuX HayK 1o crienuaisbHoctr 131.01 «MaTtematndeckas pusukay, Kummnaes 2025.

CrpykTypa aucceprauuu: J{uccepranms Opuia BeinoHena B Macturyte [pukna qHoit @usnku, Kummnés,2025,
HalKMCaHAa HAa PYMBIHCKOM S3BIKC M COCTOWT W3 BBeAEHHUS, 4 IiaB, oOmMX BHIBOJOB M peKoMeHparwi, 135
6ubnuorpauueckux Ha3BaHUM, 145 cTpaHUL, U3 KOTOPHIX 122 CTpaHUIBI OCHOBHOTO TEKCTAa HAYUYHBIX CTAThSX.

KinioueBsble cioBa: umnynbcHoe YO-C-u3nyyeHue, MeTaMaTepuaisl, KBaHTOBbIE d(hdexrsl, numepusanus JJHK,
MHAaKTUBA LU MATOTEHOB.

C¢epa HayYHBIX HHTEpPeCOB: OMO(U3MKa, HEIMHEHHAS ONTHKA M KBAHTOBAS ONTHKA.

OcHoBHasA HeJb quccepranuu: Llenpio auccepTaluy SBISETCS NPEACTaBIEHUE PE3YIbTAaTOB HCCIE10Ba HUI
KOOTIEPaTUBHOTO KBAHTOBOTO AEHCTBUS KOPOTKUX HUMMYIbcoB YD-C-usnydeHus NpU UX pacHpOCTPaHEHHUHU uepe3
MeTaMaTepHuaibl A7 HHAKTHBA UM TaTOTEHOB.

Iesan nuccepranmu: aHan3 B3auMoieicTers Y O-C-u3IydeHns ¢ BEIECTBOM; HHA KTHBA NS TATOTEHOB 32 CUET
MIPUMEHSIEMOTO KOTEPEHTHOTO HMITyJIHCHOTO Y ®-C-H3mydeHus; MpeaiokeHo HeTMHEHHOE ONMcaHNe 3a BACHMOCTH
ckopoctu aumepusarmu JHK/PHK oT npuinokeHHOTO KOPOTKOMMITYJIBCHOTO YIbTpauoieToBoro usnyuenus C;
npuMmeHeHue Mmojenu bopna-Onnenreiimepa k numepusanuu JHK nmon nelictBuem pajgualuy; MaHUITYJIMPOBaHUE
OMOMOJIEKyJIaMH C HCIIOIB30BAHUEM BpPAIIAaTENBHBIX KaHAJIOB Yepe3 MeTaMaTepHallbl, MpoHuaeMsle 11 Y D-C-
U3Iy4YeHHs; MpeNIokeHa BO3MOXHOCTh NMPUMEHEHUS NAaHHBIX KOHIENIHH ISl 000pyHZOBaHHSA N€3aKTHBAIMU C
paccenBaHHMEM H3IydeHHA B 00BeMe uepe3 ceprueckoe BOJOKHO/MeTaMaTepHan IpH Ae3UH(EKIHN KUAKOCTEeH
(Bo3myxa, BOABI, CBIBOPOTKH KPOBHU H T.II.); MI3ydeHBl BO3MOXHOCTH IPUMEHEHHS U ONTHMH3AIMH WHTCHCUBHOCTH
YO®OC-n3nyueHus, NpUMEHAEMOr0 B IpeiyiaraeMoM Je3aKTHBAaI[HOHHOM O00OpyJOBaHHM Ha OCHOBE OOBEMHBIX
MeTaMaTepHuaos.

Hay4Hasi HOBH3HA M OPHTHHAJBHOCTb: BriepBoie OblIo mpennoxkeHo HanpaBisaTh YD-C-usnydeHue depes
pasnuyHBle CIENHUalbHblE ONTHYECKUE CHCTEMBI (MeTaMaTepHajbl) C HCIOJIb30BAHUEM pa3IHYHBIX THUIIOB
KOMOMHaIMH{ BOJIOKOH M KBapIEBBIX MIAPHKOB. B Xole 3KCHEepHUMEHTAJIBHBIX MCCIENOBaHUHM ObLIa OIpenercHa
r1y6uHa mnpoHUKHOBeHHA Y@-C-m3nydeHns 4depe3 TaKyl MeTaMaTepHaIbHYIO YIMaKOBKY IIPH DPa3IHIHOH
WHTCHCHUBHOCTH, a TAaKKEe 3aBHCHMOCTH O3Bl OONYYEHHS OT CKOPOCTH WHAKTHBAILMH IPONOKEBOTO PacTBOPA.
Pa3paboTaHbl M 3aMaTEHTOBaHEI yCTPOHCTBO 15 00€33a pakuBaHUS KHUIKOCTH U cTepunnzaTop YO-C.

Pemiennass Hay4yHasi mpo0JeMa: 3aKII09aeTcs B BBIJCICHHN 3(PEKTHBHOTO MeXaHHM3Ma WHAKTHBAIIMK HA
OCHOBE TEOPETHIECKHUX M IKCIICPUMEHTAIBHBIX HCCIEAOBAHUN C YIETOM HX B3aUMOCBS3H.

TeopeTHuyeckoe 3HAYCHHE AUCCEPTAIIMM: 3aKITI0YaETCA B pa3BUTHU TEOpHUHU B Mojenu bopra-Onunrreiimepa
(mpubmmkenue) u ee npuMeHeHnu k aumepusamu JHK mox medictBueM ynpTpaduoneroBoro m3nydenus C, B TOM
YHclIe PHU pa3paboTKe TEXHOIOTHUII 1e3a KTHBA U TATOTEHOB C UCIOIb30Ba HUEM KOPOTKHUX UMITYJIBCOB H3TyUEHUS,
pacrpocTpaHsIeMbIX Yepe3 MeTaMaTepHrallbl, JJIs OBBILICHNS CKOPOCTH Jie3a KTHBa LIMK MH(HUIMPOBAHHBIX PacTBOPOB.
[ockonbKy 37eKTpOHHA I TOACUCTEMA SBIIsIETCsI 00Jiee OBICTPOi IO CPABHEHHIO C IAEPHOM OACHCTEMO M OHOMOTIEKY,
HCclleqyeTcs pellleHHe 3aJadl KBaHTOBOTO BO30YXKAECHUS JJIEKTPOHHON MOJCHUCTEMBI, YUHUTHIBAas, YTO aTOMHas
AfepHas MOJCUCTEMA SABISIETCA MEIJIEHHON M €€ MOXKHO CUUTATh HEMOIBUKHOM.

IIpukaagnoe 3Havenwme: OTO TIpeAnonaraeT BO3MOXKHOCTh ITPUMEHEHMs pPE3YyJbTAaTOB MCCIEN0BaHUM,
ONMCaHHBIX B JUCCEPTAINH, IS pa3paOOTKH M CO3MaHUS JIe3aKTHBAIIMOHHBIX YCTPOWCTB C BBICOKOH CTENCHBIO
MHaKTHUBA MK A TOTEHOB, MPUCYTCTBYIONINX B Pa3THIHBIX CpeAax, TaKUX KakK: BOAA, BO3AYX M IIOBEPXHOCTH.

BHenpenne HayYHBIX pe3yabTaToB: [loydeHHBIE pe3yTbTa TH HCIIOIH30Ba HBl B HHCTUTYIIHOHATFHOM ITPOEKTE
B pamrax [ocymapcrBennoit mnporpammel (2020-2023) AHKO IIpoexr 20.80009.5007.01: KsanToBas
KOOTIEpaTHBHOCTB MEX/y M3TydaTeNIsIMH (SIpaMH, a TOMaMH, KBAHTOBBIMH TOYKaMH, MOJIEKYJIa MU, 0MOMOJIEKYJIa MH,
MeTaMaTepHajaMH) M ee NMPUMEHeHHEe B MH(POPMATHKE, MEPCIEeKTHBHON OHO(OTOHMKE, ONTOTEHETHKE, a TAkKe B
pamxax mnogmporpammsl 011206: KoomepaTHBHO-KBaHTOBBIE SIBICHHS MEXAY aTOMaMu, OHMOMOJIEKYJIaMH,
ONTHYECKUMH PEe30HATOPAMH IO AeHCTBUEM 3JIEKTPOMATHUTHOTO U3IYYeHHS U UX IPUMEHEeHHE B ONO(QOTOHUKE IS
pa3pabOTKH COBPEMEHHOTO MA€3aKTUBALIMOHHOTO M JHAaTHOCTHYecKoro obOopynoBaHus. Ilo pesympraTaM 3THX
HCClleJ0Ba HUM MpeJI0KeHO K MaTEHTOBAHUIO /1Ba €33 KTUBAIIMOHHBIX yCTPOICTBA: OJTHO OTHOCUTCS K Je3uH(peKIHU
MHQHUIUPOBAa HHBIX KUJKOCTEH, APYTOE - K CTEPHIIU3A NI XUPYPTUUECKHX 1 J1a00paTOPHBIX HHCTpYMeHTOB. O0¢e nien
TIOJTYYHJIU TIOJIOKUTENIBHOE 3aKiroueHue v Obuti BHeceHbl B peecTp AGEPI ¢ Homepamu neno3utoB «s 2023 003 1» u
«s 2024 0049» cOOTBETCTBEHHO.
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USP — Ultrashort Pulsed

CEM — camp electromagnetic

EM — electromagnetic

MF- molecule fotonice

B-O — Born-Oppenheimer

IR — infrarosu

UV —radiatie ultravioleta

UV-C — radiatie ultravioleta de tip C
ADN - acidul dezoxiribonucleic
CARS - coherent anti-Stokes Raman spectroscopy
CRS — coherent Raman Scattering
Ref. — referinta bibliografica

eV — electroni volti

IPL— intense pulsuri de lumina

VIS — domeniul vizibil



INTRODUCERE
Actualitatea temei si importanta problemei abordate

Pandemia COVID-19 a avut un impact profund asupra societdtii la nivel global, afectand
sandtatea publica si stilul de viata al oamenilor. Pentru a limita rdspandirea virusului SARS-CoV-
2, au fost implementate masuri de prevenire, precum distantarea sociald, purtarea mastilor de
protectie si vaccinarea. Radiatia UV-C, o forma de radiatie ultravioleta, s-a dovedit eficienta in
dezinfectarea aerului contaminat si a suprafetelor, avand capacitatea de a distruge bacterii si
virusuri, inclusiv SARS-CoV-2. Desi radiatia UV-C este eficientd n procesul de decontaminare,
utilizarea sa necesita precautie, deoarece expunerea directd poate fi extrem de daunatoare pentru

piele si ochi.

In ultimul timp, dezvoltarea tehnologiilor si echipamentelor de dezinfectare pentru
gestionarea riscurilor asociate pandemiei a atras un interes semnificativ. Un concept inovator in
domeniul echipamentelor de decontaminare se bazeaza pe utilizarea efectelor avansate de
manipulare optica si cooperativa pentru inactivarea agentilor patogeni. Una dintre aceste abordari
vizeaza stabilirea rezistentei si inactivarea selectivd a agentilor patogeni, luand in considerare
dependentaeficientei decontamindrii de frecventa si durata pulsului de lumina. Alte efecte implica
utilizarea pensetei optice in zone cu radiatii intense, in special in cazul pulsurilor de radiatie UV-
C, precum si aplicarea actiunii centrifuge asupra particulelor in rotatie, cum ar fi patogenii sau
aerosolii. Acest proces se bazeaza pe diferenta dintre indicii de refractie optica ai agentilor
patogeni si purtdtorii acestora (picaturi, aerosoli), care, conform efectului de ,,pensetd optica”

(optical tweezer), sunt atrasi in zonele cu radiatie de intensitate mai mare.

Pentru a spori eficienta echipamentelor destinate inactivarii agentilor patogeni, au fost
explorate noi modalitdti de interactiune cooperativda neliniard intre diferite tipuri de
microorganisme in procesele de absorbtie si emisie a fotonilor. Un model de cooperare neliniara a
fost dezvoltat pe baza proceselor similare efectului Raman, observate in interactiunea materie-
laser din optica cuantica. Principalul rezultat al acestei teorii evidentiazd ca procesul de dimerizare
in ADN/ARN depinde semnificativ de intensitatea radiatiei UV-C aplicate, demonstrand astfel un

posibil fenomen microscopic cuantic al interactiunii radiatiei UV-C cu ADN-ul.

Inactivarea patogenilor prin utilizarea radiatiei UV-C pulsate reprezintd o metoda
inovatoare care foloseste impulsuri scurte si intense, crescind eficienta inactivarii

microorganismelor in comparatie cu sursele continue de radiatie UV-C. Pe langa deteriorarea
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ADN-ului microbian, radiatia pulsatd poate induce efecte fotochimice suplimentare, amplificand
procesul de inactivare. Astfel, aceastd tehnologie se dovedeste eficienta in dezinfectarea
suprafetelor si a aerului, datorita capacitatii sale de a distruge structura ADN-ului sau ARN-ului
microorganismelor, inclusiv bacterii, virusuri si fungi, impiedicandu-le reproducerea si capacitatea

de a provoca infectii.

Scopul principal al lucrarii rezidd din denumirea tezei si constd in cresterea eficientei
echipamentelor de inactivare a agentilor patogeni ca urmare a actiunii cooperativ cuantice a
impulsurilor scurte de radiatie UV-C cu biomolecule la propagarea lor printre elementele

metamaterialului.

Obiectivele cercetarii:

1. Cercetarea specificului interactiunii radiatiet UV-C pulsate/continue conform literaturii.
Evidentierea unor dezavantaje legate de penetrarea acesteia 1n interiorul fluidului translucid.

2. Investigarea posibilitatilor de penetrare a radiatiei UV-C in interiorul fluidului translucid
(netransparent) utilizind fibre sau bile din cuart care permit propagarea undeiin interiorul acestuia.

3. Estimarea cresterii zonei de contact a unui metamaterial format din subsisteme de tip fibra
sau bild la Tmpachetarea acestora, impactul acestei estimari asupra eficientei de inactivare a
patogenilor.

4. Descrierea mecanismului de influenta a duratei pulsului UV-C reiesind din interactiunea
neliniara a biomoleculelor cu radiatia.

5. Cercetarea formarii de dimeri moleculari in biomolecule (ADN, ARN) cu ajutorul
modelului Born-Oppenheimer ajustat la cAmpul electromagnetic extern. Influenta sistemului rapid
electronic asupra deplasarii nucleelor sub actiunea radiatiei coerente.
patogenilor printre aceste metamateriale la elaborarea de echipamente noi cu o eficienta sporitd in

decontaminare.
Ipoteza de cercetare:

Utilizarea radiatiei UV-C pulsate, in corelatie cu principiile modelului Born—Oppenheimer,
permite optimizarea procesului de dimerizare a ADN-ului patogen, iar integrarea metamaterialelor
in dispozitivele de decontaminare imbunatateste eficienta inactivarii microorganismelor prin

controlul precis al propagarii radiatiei. Aceasta ipoteza presupune urmatoarele:
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-Eficienta radiatiei UV-C pulsate in inducerea dimerizarii ADN-ului patogenilor pentru

mactivare.

-Aplicarea modelului Born—Oppenheimer in analiza interactiunii radiatiei UV-C cu
biomoleculele, separdnd miscarea electronica de cea nuclearda pentru a intelege mai bine

mecanismele fizico-chimice implicate.

A

-Rolul metamaterialelor in Tmbunatatirea manipularii si directionarii radiatiei UV-C in

dispozitivele moderne de decontaminare, sporind eficacitatea acestora.
Sinteza metodologiei de cercetare si justificarea metodelor de cercetare alese:

Aceastd cercetare este de tip teoretic cat si experimental, combinand modele teoretice
bazate pe modelul Born—Oppenheimer si efectul tweezer, cat si metode experimentale pentru
testarea inactivarii patogenilor aflati printre elementele metamaterialelor patrunse de radiatia UV-

C pulsata. Aceste metode teoretice si experimentale presupun:

-modelarea interactiunii radiatiei UV-C pulsate cu ADN-ul biomoleculelor utilizand

modelul Born—Oppenheimer.
-transferul energetic al radiatiei UV-C asupra ADN-ului;
-stabilitatea si mecanismul de formare a dimerilor de timina;

-analiza modului in care campurile electromagnetice concentrate pot influenta structura

microorganismelor si propagarea radiatiei UV-C.
Justificarea metodelor alese:

-Modelul teoretic Born—Oppenheimer, oferd o baza fundamentald pentru intelegerea

mecanismelor la nivel molecular.

-Metamaterialele si efectul tweezer sunt investigate pentru a imbundtati precizia si eficienta

aparatelor de decontaminare, aducand inovatie tehnologica.

-metodele experimentale permit validarea practica a eficientei UV-C pulsate in inactivarea

patogenilor si a modificérilor ADN-ului;

Metodele sus mentionate fiind prezente in cercetarile fizicii moderne efectuate in ultima

perioada de timp, permit solutionarea multor probleme legate deinactivarea eficienta a patogenilor

din diferite medii la interactiunea lor cu radiatia UV-C.
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Semnificatia teoretica si valoarea aplicativa a lucrarii

1. A fost dezvoltatd teoria cu utilizarea modelului (aproximarea) Born-Oppenheimer si
aplicarea lui la dimerizarea ADN-lui sub actiunea radiatiei UV-C

2. Extinderea tehnologiilor de decontaminare a patogenilor pentru cresterea ratei de
decontaminare a solutiilor infectate cu utilizarea pulsurilor scurte de radiatie ultravioleta
propagate prin metamateriale.

3. S-a elaborat doud dispozitive de decontaminare cu o rata inalta de inactivare a agentilor

patogeni cu aplicarea rezultatelor cercetarii descrise in teza.

Problema stiintifica solutionata

A fost evidentiat un mecanism de inactivare eficienta a microorganismelor in baza
cercetarilor teoretice si experimentale luand in consideratie corelatia lor, precum si dezvoltarea
unui procedeu de decontaminare a agentilor patogeni accelerati in miscarea de rotatie printre

elementele metamaterialului sub influenta radiatiei UV-C pulsate.

Rezultatele stiintifice principale inaintate spre sustinere:

1. Eficienta superioara a radiatiei UV-C pulsate, performanta surselor UV-C pulsate
fata de cele continue: Tehnologia radiatiei UV-C pulsate, bazatd pe expuneri scurte si
intense, demonstreaza o eficientd crescutd in inactivarea patogenilor reducand semnificativ
durata procesului de sterilizare comparativ cu sursele UV-C continue, care necesita timpi
de expunere prelungiti.

2. Aproximatia Born-Oppenheimer, aplicatd in contextul dimerizirii ADN induse de
radiatia UV-C, permite modelarea dinamicii moleculare prin separarea miscarii nucleelor
atomice de cea a electronilor, facilitand descrierea procesului de dimerizare printr-un
model neliniar de interactiune intre subsistemele moleculare ale ADN-ului si pulsurile laser.

3. Utilizarea metamaterialelor din cuart: Integrarea metamaterialelor translucide din cuart
in sistemele UV-C pulsate imbunatateste penetrarea luminii, ceea ce conduce la o crestere
substantiald a ratei de inactivare a patogenilor si la reducerea timpului de expunere necesar

pentru decontaminare.
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4. Echipament modern de decontaminare avansatd prin pulsatii scurte UV-C si
metamateriale translucide pentru eficientd optimizati in inactivarea patogenilor:
Tehnologia bazata pe pulsatii scurte de radiatie UV-C, integratd cu metamateriale
translucide din cuart, optimizeazd penetrarea luminii si controlul dozei de iradiere,

asigurand inactivarea rapida si eficientd a patogenilor.

Aprobarea rezultatelor obtinute

Rezultatele de baza ale lucrarii au fost prezentate si discutate la 2 conferinte internationale:
IEEE International Conference on e-Health and Bioengineering EHB 2022 - 10-th Edition, 17-19
November 2022, Hybrid Conference, [asi — Romania, IEEE Conference Advanced Topics on
Measurement and Simulation (ATOMS), Constanta. Romania, si 4 conferinte nationale:
Conferinta tehnico-stiintifica a studentilor, masteranzilor si doctoranzilor, 5-7 aprilie 2023,
Chisinau, Conferinta stiintifico-practicd internationald ,,Instruire prin cercetare pentru o societate
prosperd”, Editia a XI-a, 16-17 martie, 2024, Conferinta Nationala cu Participare Internationala:
STIINTELE ale NATURII IN DIALOGUL GENERATILOR, editia VII, 12-13 septembrie 2024,
Chisinau, Volumul I, Chisindu, Conferinta stiintifico-practica ,, TEHNOLOGII FIZICE
AVANSATE CU APLICAREA UVS INMONITORIZAREA ST MODELAREA FACTORILOR
DE MEDIU”, Editia a V — a, 8 Noiembrie 2024, si 10 targuri de inventii internationale /
nationale: INVENTICA 2022, Iasi, Romania, PRO INVENT 2022, perioada 26 - 28 octombrie
2022, Romania, EUROINVENT 15th European Exhibition of Creativity and Innovation, lasi,
Romania, 11-13 May 2023, “INVENTICA 2023” Iasi, PROINVENT, editia a XXI-a, 25-27
octombrie 2023, CLUJ-NAPOCA, Salonului International de Inventii si Inovatii ,,Traian Vuia”
2023, Timisoara, International Exhibition INVENTCOR — 5th edition, 04-06 April 2024, Deva,
Salonul International de Inventii si Inovatii ,,Traian VUIA”, 13-15 iunie 2024, Timisoara,
Expozitia Europeand a Creativitdtii si Inovarii EUROINVENT, 6-8 iunie 2024, Iasi, Expozitia
Internationald Specializatd INFOINVENT 2023 Editia a X VIII-a, 22-24 noiembrie.

Publicatii la tema tezei

In totalrezultatele pe subiectul tezei sunt publicate in 15 lucrari stiintifice, dintre care 4 articole
in reviste internationale cotate Web of Science si SCOPUS (The European Physical Journal - Plus
(EPJ Plus), MDPI Materials, European Biophysics Journal Springer, IEEE Xplore ), 1 articol in
reviste nationale (Studia Universitatis Moldaviae, Revista stiintifica a Universitatii de Stat din

Moldova, 2024, nr. 1(171), 109-115.CZU: 535.37:616.314-089. (Categoria B)), 5 lucrari stiintifice

in reviste din alte baze de date acceptate de catre ANACEC, 5 rapoarte/teze ale comunicarilor la
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congrese, conferinte, simpozioane, in culegeri, 3 brevete de inventie. Dintre acestea, 1 brevet de

inventie, 2 articole si 2 rezumate, sunt publicate fard coautori.

Sumarul capitolelor tezei: consta din introducere, patru capitole, concluzii generale si
recomandari. Lucrarea este prezentatad pe 145 pagini (122 pagini text de baza) si contine 46 figuri,

si 3 tabele.

in Introducere este descrisi actualitatea temei si importanta problemei abordate, este
definit scopul principal si obiectivele cercetarii. In functie de scopul studiului a fost selectata
metodologia de cercetare si justificarea metodelor de cercetare alese, incheind cu sumarul

capitolelor prezente in teza.

Capitolul I descrie situatia actuald in domeniul dezvoltarii noilor tehnologii de
decontaminare a patogenilor conform literaturii. Decontaminarea prin metode avansate a devenit
un domeniu de cercetare esential, avand aplicatii In medicina, industria alimentara, apdrare si
protectia mediului. In acest context, utilizarea pulsurilor scurte de lumini si a metamaterialelor

ofera solutii inovatoare pentru inactivarea agentilor patogeni prezenti in medii diferite.

Inactivarea microorganismelor prin metode fizice depinde de doza de energie absorbita si
de tipul sursei utilizate. In acest sens s-a cercetat cazul tehnologiilor bazate pe radiatie
electromagnetica (UV-C continu, laser cu pulsuri scurte de lumina), unde eficienta sterilizarii este
determinata de intensitatea si durata expunerii, precum si de sensibilitatea microorganismului la
tratamentul aplicat. Este prezentat mecanismul dimerizarii ADN la absorbtia fotonilor UV decatre
baze pirimidinice (timina sau citozina)cu formarea dimerilor ciclobutanici intre bazele adiacente.
Aspecte ale manipuldrii fara contact a particulelor microscopice au fost studiate in care un fascicul

laser focalizat creeaza o forta de captare ce permite manipularea precisa a biomoleculelor.

in capitolul II sunt prezentate unele aspecte ale interactiunii radiatiilor UV-C cu materia.
Patogenii, inclusiv bacteriile, virusurile si fungii, sunt vulnerabili la doze adecvate de radiatie UV,
care pot deteriora componentele celulare esentiale. Sunt demonstrate efectele letale in cazul
patogenilor si biomoleculelor urmare a expunerii lor la radiatii ultraviolete, iar principalul efect la
interactiunea UV-C cu ADN/ARN este dimerizarea bazelor pirimidine (timina si citozina). Se
cerceteaza doud momente importante in acest capitol, unul legat de interactiunea pulsului scurt cu
materia (biomoleculele), iar cel de al doilea este utilizarea zonei evanescente la introducerea
metamaterialelor transparente in fluidul translucid. Ultimul efect duce la sporirea substantiala a
suprafetei de contact dintre radiatia UV-C si fluidul contaminat. Pentru elucidarea procesului de

dimerizare se propune un model neliniar de interactiune a subsistemelor moleculare ale ADN-ului
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cu pulsurile laser. Se considerd ca odatd cu excitarea acestor subsisteme descreste frecventa de
vibratie ca functie de amplitudinea de excitare, in aceastd situatic am propus un algoritm de
rupere/dimerizare a ADN-ului ce consta in renormalizarea frecventei de vibratie dupa fiecare puls

utilizat la excitarea biomoleculelor.

in capitolul III este descrisa Aproximatia Born-Oppenheimer (B-O) la dimerizarea ADN
sub actiunea radiatie1 UV-C, care presupune cd miscarea nucleelor (atomilor) si a electronilor intr-
o molecula poate fi tratatd separat, deoarece electronii sunt mult mai usori si se misca mai rapid
decat nucleele. Pentru descrierea dependentei intensitatii radiatiei UV-C de modificarea structurii
ADN, am propus utilizarea aproximdrii B-O. Pentru a cunoaste rata de absorbtie a fotonilor de
catre ADN fost cercetata dependenta procesului de dimerizare de intensitatea radiatiei UV-C. Este
descrisa interactiunea unui sistem cuantic ADN-ul biomoleculelor cu un mediu extern ca radiatia

UV-C prin introducerea aproximatiei Born-Markov.

in capitolul IV o atentie deosebitd a fost acordati interactiunii agentilor patogeni cu
optic evanescent in detectia, captarea chiar manipularea biomoleculelor prin ghidare optica pe
metamateriale compozite de forme geometrice diferite bine structurate. Deoarece experiente pe
virusi si bacterii in laboratoarele de fizica sunt interzise, am ales bacteriile din solutia de drojdie
pentru studiu, care au o rezistentd mult mai mare fata de numerosi agenti patogeni care sunt mai
sensibili la radiatiile UVC. Experimental s-a determinat adancimea de penetrare a radiatiei1 UV-C
in cioburi de cuart apoi in solutia de drojdie. Rezultatele au ardtat o crestere semnificativa a ratei
de inactivare a bacteriilor prezente in solutia de drojdie. Toate ideile acumulate au servit la
elaborarea unui aparat pentru decontaminare lichide brevetat la AGEPI in perioada efectuarii tezei

inregistrat in registru de brevete cu numarul MD 1723 Y 2023.10.31.
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1. DEZVOLTAREA TEHNOLOGIILOR DE DECONTAMINARE LA UTILIZAREA
PULSURILOR SCURTE DE LUMINA SI A METAMATERIALELOR.

1.1. Prezentare generala conform literaturii.

Existenta vietii pe Pamant se datoreazd In mare masurd luminii, care reprezintd o conditie
esentiald pentru desfasurarea reactiilor fotochimice implicate in fotosinteza, precum si pentru

stabilitatea si formarea legaturilor chimice din materia organicd, prin conversia energiei luminoase.

Interactiunea dintre lumina si materie a fost intens studiatd de-a lungul timpului. Inca din 1877,
Blunt si Downes au investigat efectele expunerii prelungite la lumina asupra microorganismelor.
Prin cresterea timpului de expunere al eprubetelor ce contineau solutie Pasteur la lumina solara,
acestia au observat ca eprubetele au rimas libere de bacterii timp de citeva luni [1]. Aceasta
descoperire timpurie a oferit un prim indiciu asupra efectului antimicrobian al radiatiei luminoase,

deschizand calea pentru cercetari ulterioare In domeniul decontamindrii prin lumina.

Efectele ce apar in urma interactiunii radiatiei ultraviolete cu materia vie posedd un impact
semnificativ asupra organismelor avand atat efecte daundtoare, cat si benefice. Ca efecte
daunatoare pot fi intalnite interactiuni la nivel celular (daune acidului dezoxiribonucleic (ADN-
ului) care poate duce la mutatii), arsuri sau cancer, iar printre efecte benefice pot fi mentionate

tratamentele medicale cum ar fi terapia fotodinamica sau sinteza de vitamina D in piele.

Absorbtia luminii de catre atomi determina tranzitii ale electronilor de pe nivelele energetice

fundamentale pe nivele excitate, iar acest lucru poate fi reprezentat prin relatia:

F E . - . . .
A" +hv— A", unde A este atomul in stare fundamentald, /v - energia cuantei de lumina

iar A” este atomul in stare excitatd. In cazul cand cuanta de energie absorbitd de catre atom este
superioara energiei de legdturd a electronului in atom, electronul este smuls, astfel atomul se
transforma in ion pozitiv. Fiecare foton de lumind absorbit de un sistem compus din mai multe
molecule, doar o molecula este activatd pentru reactia ulterioard afirmd legea Stark-Einstein,

derivatd de Albert Einstein conform teoriei sale cuantice (fotonice) dezvoltate.

Molecula poate utiliza energia absorbita de la foton diferit, in unele cazuri poate avea loc
fenomenul de disociere a moleculelor (fotoliza), astfel formandu-se radicali liberi, atomi sau ioni-
radicali ce pot declansa procese secundare. In alte cazuri atomii sau grupuri de atomi isi pot

schimba pozitia in moleculd dar cu pastrarea componentei ei.
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Radiatiile electromagnetice din domeniul vizibil poseda o actiune biologica destul de
pronuntata asupra biomoleculelor, deoarece energiile fotonilor de 3—7 el sunt suficiente pentru

ruperea legdturilor chimice a multor compusi, fapt ce si sta la baza fotosintezei [2].

O atentie deosebita voi acorda in aceasta lucrare anume radiatiilor electromagnetice din

domeniul ultraviolet ale caror lungimi de unda sunt cuprinse intre 100—400xm, deoarece aici

fotonii poseda o energie mai mare decét cei ai luminii vizibile, de la aproximativ 3.1 pana la 12.4

electroni volti (el ), undevaloarea de 12.4¢) reprezinta limita energiei minime necesard ionizarii

atomilor. Aceasta valoare usor poate fi determinata cu ajutorul relatiei lui Planck [3]:

hc
E=hv= , 1.1
v== (1.1)

unde E este energia unui singur foton, /- constanta lui Planck (h=6.626x10*J-Hz™"), c-

viteza luminii (C :3><108m'S_1), iar A - lungimea de unda. Daca introducem in formula (1.1)

A =100 nm, atunci se obtine valoarea pentru £ =12.4¢V.

Absorbtia radiatillor UV de catre ADN-ul biomoleculelor, se datoreaza in primul rand
tranzitiilor electronice ale bazelor nucleotidelor, Timina (T), Adenina (A), Citozina (C) si Guanina
(G). Fiecare baza absoarbe radiatia UV la lungimi de undaspecifice, rezultand spectre de absorbtie
caracteristice. Maximele pentru bazele ADN la absorbtie apar la ~265 nm, unde timina si adenina
avand o absorbtie mai mare in capatul inferior al intervalului, iar citozina si guanina avand o

absorbtie mai mare in capatul superior al intervalului [4].

Pandemia COVID-19 care a afectat in mare masura aproape toata populatia de pe Terra ne-a
facut sa realizam din nou importanta dezinfectarii si igienizarii mediului In spatiile atat interioare
cat si exterioare, locuri de interes public (scoli, spitale, sali clinice, magazine), etc... In acest sens,
autorii [5, 6] considera cd iradierea cu ajutorul radiatiei UV-C (intervalul 200-290 nm ) poseda un
potential mare de dezinfectie germicid. Actiunea radiatiei UV-C este o abordare antivirald direct,
cu eficientd doveditd impotriva diferitelor virusi din aer, apa sau alte medii [7]. Prin urmare,
importanta radiatiilor UV-C este acceptata si recunoscutd deoarece iradierea UV-C a fost deja
utilizata pentru prevenirea transmiterii si infectdrii cu diferiti virusi ce se gasesc in medii diferite

8].

Autorii [9] considera ca iradierea cu radiatii ultraviolete (in special UV-C) este una dintre cele

mai eficiente strategii antivirale, care a atras si continud sa atraga in mod deosebit atentia multor
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cercetatori. Tot ei afirmd cd acest tip de radiatie UV-C este capabil sd inactiveze o gama larga de

patogeni, precum microbi, virusi, bacterii, ciuperci si drojdii.

1.2. Inactivarea microorganismelor ca functie de doza absorbita.

S-a demonstrat cd numeroase microorganisme pot fiinactivate datorita absorbtiei radiatiei UV-
C de catre ADN si ARN, ceea ce provoacd modificari structurale in acestea. In functie de
severitatea acestor modificari, microorganismele pot deveni incapabile de replicare. Alterarile
ADN-ului si ARN-ului induse de radiatia UV-C depind de mai multi factori, printre care rezistenta
microorganismelor la aceastd radiatie, durata expunerii si doza de radiatie absorbita. Relatia dintre
doza absorbitd si eficienta inactivarii microbiene variazd nu doar in functie de tipul
microorganismului, ci si de factori suplimentari, precum intensitatea sau puterea sursei de radiatie
UV-C, distanta dintre sursa si suprafata expusa, mediul in care se afla microorganismele si timpul

de expunere.

Este esential sd se determine doza minima de radiatie UV-C necesara pentru inactivarea
biomoleculelor, deoarece aceastd doza poate fi analizatd din doud perspective: iradierea cu
intensitate scazutd pe o duratad lungd de expunere sau iradierea cu intensitate foarte mare pe o
durata scurtd de expunere. In ambele cazuri, doza totald de radiatie transmisi patogenului este
aceeasi. Totusi, in primul scenariu, cand intensitatea radiatiei este scazuta, structura ADN-ului nu
este afectatd semnificativ. In schimb, in al doilea caz, cind intensitatea radiatiei este foarte mare,

efectul poate duce la distrugerea completa a biomoleculei.

Intensitateairadierii UV aplicata este descrisa in miliwati pe centimetru patrat (mW / cm’ ).
Doza de iradiere UV necesard pentru a inactiva un anumit microorganism este de obicei descrisa
printr-o intensitate a iradierii UV Inmultita cu timpul de expunere (adicd mW xs/cm?® sau
mJ / em*). Eficienta decontaminarii patogenilor in functie de iradierea UV poate fi calculata
conform [11], folosind urmatoarea formula:

L —n,

1 0gen (70) :%xlOO%, (1.2)

1

unde [ (%) este inactivarea patogenilor exprimat in procente, 7, si 1 7 sunt numarul

patogen

de patogeni (i) initial si (f) respectiv final. Pentru a cunoaste numarul patogenilor ramasi in urma

decontaminarii se va folosi urmétoarea ecuatie:
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1 atogen
LOGl Olnactiv.l’athngen =- 1Ogl() (1 - %) : (1 3)

Formula (1.3) calculeazda numarul de patogeni lisati in urmad odatd ce a avut loc
decontaminarea. De exemplu, daca in urma decontaminarii unei suprafete (sa presupunem o masa)

dintr-o colonie de 1 milion de virusi de pe masa respectiva, o ratd de inactivare de 1-log sau 90%

va lasa in urma 100.000 de virusi. Tabelul (1) prezinta diferitele conotatii:

Tabelul 1. Masurarea exacta a ratei de reducere a patogenilor

LOG/Rata 1-log 2-log 3-log 4-log 5-log 6-log
Rata de
inactivare 90% 99% 99,9% 99,99% | 99,999% | 99,9999%
(%o)
Virusi

ramasi din | 100.000 10.000 1.000 100 10 1

1 milion

In literatura exista multe studii referitor la doza de radiatie UV utilizatdi pentru
decontaminarea diferitor forme de patogeni [12,13], ca de exemplu studiu recent ai autorilor [14],

au stabilit cinetica de inactivare a SARS-CoV-2 dependentd de doza UV-Cunde 4 =254 nm siau
raportat dozele necesare pentru sterilizarea completa a preparatelor virale uscate si umede intre 4

ssi9sla 0,85 mW /cem® intr-o cutie de testare.

Expunerea scurta a virusului uscat la suprafati cu titru ridicat (3—5x10°IU / ml) la lumina
UV-Cde (16 mJ/cm®) a dusla o inactivare totald a SARS-CoV-2. Experimentele de dependenti
de dozi raportate in [13] au aratat ca (3.5 mJ /cm’) au fost incd eficiente pentru a obtine o
reducere ¢>6—log de titre virale, in timp ce (1.75 mJ / cm®)a scazut infectiozitatea doar cu un

ordin de marime. Pentru inactivarea totald a SARS-CoV-2, unele dintre studii au folosit doze mari

de radiatie UV-C dela 108 m.J / cm?® la mai mult de 1J/ cmz, unde timpul de expunere a variat de

la 50 s pana la cateva minute [15,16]. Prin urmare, este inca foarte important sa se mai efectueze

studii pentru a determina cu exactitate dozele UV-C necesare dar si suficiente pentru inactivarea

patogenilor prezenti in diferite medii.
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Conform teorii din lucrarea [17], cantitatea de inactivare virald atinsd pentru un anumit
flux radiant UV (iradiere) este usor descrisd cu ajutorul urmatoarei ecuatii de dezintegrare de

ordinul intai
N, =N,xe 2 Et, (1.4)

unde: N; si N, sunt numirul de particule virale viabile (virioni) la momentul zero si,

respectiv, ! secunde; Z este constanta de susceptibilitate (sensibilitate) UV pentru virus (m*/J);

E este fluxul radiant (iradiere) (W /m?); iar ¢ este timpul in secunde.
Doza de iradiere UV ce poate fi primitd de virus poate fi exprimata prin relatia:
H=FExt, (1.5)

unde: H este doza de iradiere UV, exprimata in (J /m*). Prin combinarea relatiilor (1.4) cu

(1.5), se poate obtine valoarea pentru constanta de susceptibilitate Z

1 N
ZZ_EXIH[F)_ In(f), (1.6)

0

unde s este fractia de supravietuire. Faptul ca relatia dintre doza UV si logaritmul natural

al fractiei de supravietuire, este liniara pentru majoritatea patogenilor (1.6), reiese ca starea oricarui
patogen expus sub radiatia UV poate fidescrisa cu ajutorul lui Z, fard sa conteze doza UV suficient
aplicata. Odata ce valoarea Iui Z este determinatd, atunci cu o precizie inaltd poate fi presupus
comportamentul patogenului expus la o anumitd doza de radiatie UV indiferent de situatie.
Patogenii cu valori mari a lui Z sunt mai susceptibili la daune cauzate de radiatia UV, pe cand cei

cu valori mici ale lui Z sunt mai greu de inactivat [17].

Conform teoriei descrise in [18], relatia pentru doza de radiatii UV care o pot primi agentii

patogeni care se gasesc in interiorul unei conducte de ventilatie este:

)

D=1, (x,y,z)d:. (1.7)

i

In relatia (1.7), D este exprimatd in J/m?> si reprezintd doza de radiatie UV primita de
patogenii din interiorul conducteide ventilatie, f;si #, sunt timpii in care agentii patogeni aflati in

aer intrd in conducta de ventilatie si, respectiv, ajung in locatia de interes. 1, (x, V, Z) reprezinta
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iradierea spatiald la locatia spatiala (x, V, Z). Cénd patogenii din aer sunt expusi la iradiere,

fractia de supravietuire ( F,) este o functie exponentiald dupi [19,20] ce se scrie ca
F =%, (1.8)

care este aceiasi teorie conform [17]. Experimentele facute in [19] demonstreaza
eficacitatea dezinfectarii (n) in conducta de ventilatie cu ajutorul lampii UV in regim ON cat si
OFF (pornit/oprit). Pe baza metodei respective, s-a determinat eficacitatea dezinfectarii (1)) care

poate fi calculata ca:

t(ngn,sampling )t % 100% , (1 9)
; (nojj’,sampling ) ,

n= l—z
2

unde, Z(nommmphng )t s1 Zt(nqlf,sampling )t sunt agentii patogeni din aer colectati in planul

5

t

esantionului (y = 1,4 m) pentru situatiile de pornire sau de oprire a lampii UV in conducta.

Pentru o buna intelegere a eficientei inactivarii cu ajutorul UV, este necesar de cunoscut
relatia pentru procentul de agenti patogeni din aer inactivati prin iradierea UV, ce poate fi scrisa
sub forma:

T
Zt:O (nin - ntrap - ne )t —n

p = > x100%, (1.10)

uv T
: ,,:()nin,t

unde 7 este timpul total, 7, este numdrul de patogeni injectati de pe suprafata limitd de intrare
la momentul t, 7,,,, reprezintd numarul de patogeni din aer de pe suprafata peretelui conductei la
momentul t, 77, este numdrul patogenilor care au scapat si au fost evacuati din tub la momentul t,

N, este numarul patogenilor care Inca sunt prezenti in aer. Numitorul, #,,, indicd numarul total

de patogeni din aer inactivati prin iradiere in timpul masurarii.

1.3. Inactivarea microorganismelor ca functie de sursa aleasa

In anul 1801 fizicianul german Johann Ritter aratd cum are loc transformarea clorurei de argint

plasatd 1n regiunea intunecatd a spectrului Soarelui, langd violet. Clorura de argint se transforma
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din culoarea alba in negru mult mai repede, iar acest efect chimic era cauzat de o anumita forma
de energie dincolo de violet astfel descoperind regiunea ultravioleta (UV) a spectrului solar [21].
Lumina UV provenita dela soare constituie aproximativ 5% si este unica sursa naturala deradiatie
pe Terra. Asadar, nu toatd lumina solara UV ajunge pe suprafata terestra, fiind impartitd in UV-A
(315400 nm), UV-B (280-315 nm) UV-C (100-280 nm), pe pamant ajunge numai UV-A si o

cantitate mica de UV-B, pe cand UV-C este absorbita de stratul de ozon.

Reiese ca numai lumina UV provenitd de la soare poate fi considerata drept o sursd naturald,
in rest totalitatea altor surse de radiatii UV intalnite sunt surse artificiale. Drept exemple de surse
artificiale UV sunt radiatii produse de arcuri electrice, radiatii Cherenkov [26], 1dmpi cu vapori de

mercur, lampi negre, lasere. Cea mai raspandita sursa UV cost-efectiv este lampa cu mercur.

Péand 1n prezent, au fost propuse mai multe modele ale campului de iradiere datorat lampilor
UV, precum sursa punctuald, sursa linie, sursd linie integrata, dar si altele [22, 23]. Modelul sursa
punctuald poate fi intalnit in literaturd si ca legea patratului invers care spune cd iradierea scade
odata cu distantarea dela sursa. Modelul folosit aici se bazeaza pe factorii de vizualizare a radiatiei

termice, care definesc cantitatea de radiatie difuza transmisa de la o suprafata la alta [24].

Spectrul de emisie al limpii UV-C

[
=]

Doza, W/m"2
s 5

(=T ]

Element .
diferential -";;7’<~., e

~

0.5 1 15 2
~ Distanta, m

f \Y N\
WV
=

a) b)
Fig. 1.1. a) Model de lampa UV-C. b) dependenta dozei de radiatie in raport cu distanta

Fig. 1.1.a, ilustreaza o lampd UV-C in forma de cilindru de lungime L siraza , in care
zona plana la care urmeaza sa fie determinata iradierea UV ce este perpendiculara pe axa si este
situatd la una din marginea cilindrului. Graficul 1.1.b indica faptul cd doza maxima (aproximativ
18-20 W/m?) este atinsa la distanta de 0 metri, sugerand ca radiatorul este localizat la originea
sistemului de coordonate, adica la adancimea de 0 metri dela punctul dereferintd. Scaderea rapida
a dozei odata cu distanta confirmd cd sursa emisie este pozitionata la aceasta adancime initiala.

Fractia de iradiere radiativa care paraseste corpul cilindric si atinge o zona diferentiala [22] este:
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F :%l:%arctg[ﬁj—arctg(M)+%arctg(M\/%ﬂ. (1.11)

Parametrii ecuatiei (1.11) sunt definiti dupa cum urmeaza:

H=x/,
L=1,
X=(1+H)?+L?, (1.12)
Y=(-H)?+L,
_|H-1
H+1

unde, | = lungimea segmentului lampii (lungimea arcului), in centimetri;
x = distanta de la lampa pana la zona diferentiala, in centimetri;
r =raza lampii, in centimetri.

Autorii [25] considerd ca inactivarea microorganismelor sub actiunea UV este direct

proportional legata de cantitatea de doza UV absorbitd, iar aceasta relatie se exprimd sub forma:
D= It 113
= [ 1. (1.13)

In expresia (1.13), D este cantitatea de doza absorbita, | este intensitatea radiatiei si ¢
este timpul de rezidentd al agentilor patogeni aflati in instalatia de decontaminare (fotoreactor cu
2 lampi UV-C drept sursd). Eficienta inactivarii microorganismelor este de obicei cuantificata prin
valoarea reducerii logaritmice (VRL), calculatd ca logaritmul raportului dintre numarul initial de
microorganisme active si numarul de microorganisme active rdmas la un anumit moment. Rata de
inactivare a microorganismelor este considerata o functie a dozeitotale deradiatie UV -C absorbita.

Astfel, VRL poate fi exprimata ca:
N,

Tot ei [25], ca agent patogen fiind ales virusul pentru cercetare MS2 (E. coli bacteriofag

ATCC 15597-B1) au demonstrat raportul de supravietuire dupa relatia:

g9k _d[ N =—ln(10)R*1M, (1.15)
dt  dt|\ N, dD
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astfel determinandu-se curba de inactivare a MS2 care este data de urmatoarea ecuatie:
f(D)=9x10""D’-3x10" D* +0.0062D . (1.16)

O alta sursd artificiala de lumind UV este laserul. Principalele proprietati ale radiatiei laser
includ monocromaticitatea, coerenta, directionalitatea si intensitatea fasciculului. De asemenea, se
pot mentiona pulsurile laser, care pot avea durate extrem de scurte, de ordinul nanosecundelor sau
chiar femtosecundelor. Existd numeroase concepte teoretice care descriu functionarea laserului,

cum ar fi dinamica atomilor excitati si interactiunea acestora cu fotonii.

aN _p N (1.17)
dt T

Relatia (1.17) se referd la atomii excitati, unde N este numarul de atomi excitati, R este

rata de excitatie, iar 7 este timpul de relaxare. Ecuatia care descrie fotonii este:

Ay S
—=pN—-——, 1.18
dt p T ( )

m
unde S este numarul de fotoni, 2 este un coeficient care descrie eficienta emisiilor

stimulante, iar 7, este timpul mediu de viata al fotonilor in cavitatea laserului.

Un alt concept in acest sens presupune ca relatia de amplificare in laser poate fi modelata

utilizand ecuatii de tipul:

G=-o (1.19)

unde G este amplificarea (Gain din engleza), (P, este puterea de iesire, iar P, este

in

puterea de intrare.

Un concept matematic care descrie teoria laserului este reprezentat prin ecuatia de

propagare a undelor electromagnetice, cum ar fi cele emise de un laser:

2
V2E_L6_E:0, (1.20)

unde E este campul electric al luminii si ¢ este viteza luminii.

Toate fenomenele ce se asociaza cu electricitatea si magnetismul clasic sunt guvernate de

ecuatiile lui Maxwell care de fapt sunt un set de ecuatii diferentiale cuplate:
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V-E=0,

VxE=—gB,
t
V.B=0, (1.21)
OE
VxB=ueg —
Hé or

Aceste ecuatii ale lui Maxwell (1.21) pot fi utilizate pentru calcule ale propagarii undelor
electromagnetice atat in plan bidimensional, cat si tridimensional (1.20). Dacé e sd scriem prima

ecuatie V-E =0 in componente, atunci se obtine:

JE, JE, JE.
= —+ — 4+ =

0. (1.22)
ox Jdy Oz

V-E

Aceasta ecuatie se poate de redus la una simpla daca e sa presupunem cd variatii cu y si

z, nu existd. Atunci ultimii doi termeni sunt zero, si relatia datd capata urmatoarea forma:

OoF
x—(. 1.23
o (1.23)

Solutia componentei cAmpului electric £, in directia X de propagare, este o constanti, iar

dacd se presupune cd nu exista nici o variatie a componentei campului magnetic B in y si z,

putem vedea ci E_este de asemenea constanti in timp.

Campul E' transversal, usor poate fi rezolvat cu ajutorul a doua componente sd zicem y
si Z. Admitem ca avem directia y de propagare a campului electric cu componenta z-zero. Este
cert ca daca se rezolva aceastd problema, cu siguranta se poate rezolva si cazul in care campul
electric se propagad numai in directia z. Solutia generala a acestor deduceri poate fi exprimatad ca
suprapunerea a douad astfel de cAmpuri. Daca e sa ne uitam la a doua dintre ecuatiile lui Maxwell

(1.21), pentru componentele Iui E, se obtine:

oFE
(VxE)x:é)EZ— £ =0,
oy Oz
JE. OF
VXE) =—X——==0, ,
(VxE), oz  Ox (1.24)
OE OE
(VXE). = y—é)Ex: =
ox Oy  Ox
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Pentru componenta X a lui Vx E valoarea este zero deoarece derivatele fatd de y si -

sunt zero. Acelasi lucru se observa si pentru componenta y care deasemenea este zero, unde primul

termen este zero deoarece derivata fatd de z este zero, iar termenul al doilea este de asemenea

zero deoarece E. este zero. Relatia OF y / Ox fiind unica componenti ale lui £ unde componenta

z, nu este zero. Combinand aceste trei componente ale lui Vx E ce sunt egale cu 0B, /0t

(1.21), se poate concluziona urmatoarele:

JB
OB, _o 9B, _. (1.25)
ot ot
oB. __E, (1.26)
ot ox

In [27] este prezentat felul cum se obtine relatia de calcul in cazul undelor tridimensionale

cu ajutorul ecuatie1 doi1a lu1 Maxwell am (1.21), unde Vvx E = ———, Inmultind ambele parti
20) cu ajutorul ecuatiei doia lui Maxwell din (1.21), und 98 fhmultind ambele part

ot

ale acestei ecuatii cu V se va obtine:
o
Vx(VxE)z—E(VxB) (1.27)

Partea stanga a relatiei (1.27) este cunoscuta ca vectorul laplacian al unui camp vectorial

ce poate fi scris ca suma a doi termeni, unul implicand divergenta si celalalt laplacianul,
Vx(VxE)=V(V-E)-V’E. (1.28)

In spatiul tridimensional, divergenta lui E este zero, deci rimane doar termenul laplacian.
. . .. . . o )
De asemenea, din a patra dintre ecuatiile lui Maxwell (1.21) derivatadupatimp alui ¢V X B este

derivata de ordinul 2 a componentei E in raport cu timpul ¢

2
czé(VxB):é) f (1.29)
ot ot

Combinand relatia (1.28) cu (1.29) se obtine urmatoarea ecuatie de unda tridimensionala

pentru care are urmatoarea forma:

g LE (1.30)
c? ot

Aceasta ecuatie (1.30), scrisa desfasurat este:
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O’E O0’E J°E 1 7°E
—t+—+——-—5——>=0. (1.31)
ox-  Jdy” 0Jz° ¢ Ot

Solutia generala a ecuatiei de unda tridimensionald poate fi reprezentata ca o suprapunere a

solutiilor unidimensionale pe care le-am gasit deja (1.24, 1.25, 1.26), unde valoarea pentru viteza

luminii in vid este: ¢, = L =2.99792458%10* m/s.

\ Ho&y

1.4. Rolul duratei pulsului in decontaminare si dimerizarea ADN

Odata demonstrata capacitatea radiatiei UV-C de a inactiva microorganismele, este important
sa se analizeze tipul sursei de radiatie UV-C pentru a determina conditiile In care eficienta
decontaminarii este maxima. Dupa cum s-a mentionat anterior, ldmpile UV-C si laserele sunt cele
mai utilizate surse de radiatie continud. Spre deosebire de lampi, laserele pot functiona atét in
regim continuu, cat si in regim pulsat. Astfel, devine esential sa se investigheze in ce masura

efectul decontaminarii microorganismelor este mai eficient: In regim continuu sau in regim pulsat.

Katherine L. Bialka si altii, in lucrarea [29] descriu cum eficienta dezinfectarii prin iradiere
policromatica pulsatd a fost comparata cu cea a sistemelor UV monocromatice de joasa presiune
(LP) si policromatice de medie presiune (MP), folosind doua tipuri de actinometrie (ferioxalat si
iodurd-iodat) si o metodd de emisie spectrald absolutd pentru masurarea fluentei. Tot [29] declara
ca inactivarea Escherichia coli si fagii T4 si T7 ai patogenului surogat cu ajutorul radiatiei pulsate
cu lungimea de unda de 295nm a fost semnificativ mai rapida in comparatie cu lampile UV LP

sau MP la niveluri de fluenta echivalente.

Dezvoltarea tehnologiilor de decontaminare bazate pe interactiunea pulsurilor scurte de
radiatie UV-C cu materia vie (biomolecule, virusuri, bacterii etc.) genereaza efecte complexe, care
nu sunt Inca pe deplin elucidate de comunitatea stiintificd. Explicarea acestor efecte necesita o

intelegere profunda a principiilor fizicii fundamentale.

In literatura de specialitate, existd numeroase studii dedicate inactivarii microorganismelor,
care compara eficienta decontaminarii intre regimul pulsat si cel continuu [30, 31, 32]. Totusi,
ramane de clarificat particularitatile specifice care diferentiaza aceste doua regimuri. In esents,
radiatia continud se referd in mare parte la energia electricad transferata fotonilor. Iradierea

reprezintd cantitatea medie de energie incidenta pe unitatea de suprafata si unitatea de timp, putand

fi exprimatd prin urmatoarea relatie:
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ler

Doy (8) = [ I, xtdt. (1.32)
0

Din relatia (1.32) rezultd ca inactivarea germicida in regim continu depinde de cel putin

trei factori: doza de radiatie stabilitd pentru experiment Dy, (t), durata expunerii (¢) la radiatia

UV-C si iradierea [, care defineste puterea incidenti pe unitatea de suprafati [33].

In [34], autorii raporteaza legatura dintre diferite tehnici de emisie a LED-urilor UV-C

ilustrate in figura 1.2.
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Fig. 1.2. Tehnici de emisie si dependenta iradierii de timp pentru LED-urile UV-C. a)
Lumina continua (CL). b) Lumina pulsata in timp (TPL). ¢) Lumina pulsata de putere

(PPL).

Fig. 1.2, descrie configuratia a diferitor tehnici de iradiere a luminii LED UV-C utilizate

pentru decontaminarea microorganismelor. Pentru a evidentia in cele 3 cazuri existenta uneia si
aceeasi iradiere [ a fost impartitd partea hasurata in 4 sectoare. Dupa cum se observi, in (Fig.

1.2a) este prezentata distributia spectrald pentru o perioada de timp pentru modul continu de emisie
de energie (fotoni), iar pentru lumina pulsata sunt prezentate 2 tipuri de moduri, Modul 1 (Fig.

1.2b) si Modul 2 (Fig. 1.2c¢), care diferd prin doza stabilitd la diferite frecvente sau cu alte cuvinte

numarul de cicluri pe secunda.

Lumina pulsata prezintd un avantaj semnificativ fatd de lumina continua. Acest avantaj nu
se limiteazd doar la posibilitatea de a controla intensitatea luminii pulsate prin ajustarea
parametrilor de frecventa, ci include si capacitatea de a regla atat durata pulsului, cat si ciclul de
lucru. Aceasta tehnicd, in care impulsurile de radiatie pulsata sunt caracterizate de un timp, o

intensitate si o distributie spectrald specifice, permite o livrare precisa si controlatd a energiei pe
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suprafata iradiatd. Conform experimentelor [34], Modul 2 a demonstrat cel mai eficient efect
bactericid. De asemenea, s-a evidentiat o diferentd semnificativa intre Modul 1 si Modul 2 in ceea

ce priveste dezinfectarea produselor proaspete.

Expresia care permite calcul dozei de radiatie este asemanatoare cu expresia (1.32), si are

forma:
t(m
Dy, (£) = N, [Lpp, dt. (1.33)
0
DPPL(I) se referd la dozele aplicate, exprimate in Jecm . Ecuatiile necesare pentru

efectuarea modurilor de impuls sunt prezentate mai jos.

1., <100
Ipp, Z%' (1.34)

I

pp. €ste cantitateade radiatie emisd delampile LED UV-Cin lumina pulsata, care depinde

de Iy , iar ( D) este un ciclu de functionare sau portiunea unei perioade in care un semnal sau un

sistem este activ [35,36], care se exprima prin relatia:

_PW

D x100% , (1.35)

unde, PW este latimea impulsului sau timpul activ al impulsului si (77) este perioada totala

asemnalului. Ciclul de functionare (D) este raportul dintre timpul in care circuitul este pornit (t,)

si momentul in care circuitul este oprit (toﬁ), iar expresia de calcul pentru (f,,) va fi:

_DxT (1.36)

t
. 100

Timpul de pornire (ton) este exprimat in secunde. Pulsul luminii depinde de ciclul de

functionare (D) si de frecventa. Perioada (77)depinde de frecventa pulsului selectata.

Efectele letale ale luminii pulsate pot fi atribuite continutului sau bogat de UV, duratei
scurte, puterii de varf ridicate si posibilitatii reglarii atat duratei impulsului, cat si frecventa de
iesire, care joacd un rol semnificativ in inactivarea agentilor patogeni. Forma curbei unui puls

provenita de la lasere de tip mode-locked de exemplu, au adesea o forma temporald care arata
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puterea optica in functie de timp si din punct de vedere matematic aceasta forma poate fi descrisa

ca o functie de tip Gauss:

f(x)=exp(-x). (1.37)
a
1‘.
06?
04?
02:—
o 2 ¢ | ¢ 2 4

Fig. 1.3. Graficul functiei Gauss.

In Fig. 1.3 cu ajutorul ecuatiei (1.37) s-a obtinut graficul unui Gaussian pe de o parte, iar
pe alta parte forma unui puls care este o forma caracteristica simetrica ,,curba clopot”. Parametrul
( este punctul ce corespunde varfului curbei, b este pozitia centrului dintre varf si baza, iar C este

deviatia standard ce controleaza latimea ,,clopotului”, respectiv a pulsului.

Vreau sd atrag atentia aici referitor la functiile gauss care sunt adesea folosite pentru a

reprezenta functia de densitate de probabilitate a unei variabile aleatorie distribuite normal cu
valoarea asteptatd [37]. In acest caz parametrii 1 =b si 0, =C,, astfel expresia pentru functia

Gauss obtine urmatoarea forma:

g(x)= ! exp(—le. (1.38)

oN27x 2 o

Relatia (1.38) va fi utilizata in continuare ca formuld de calcul pentru determinarea
concentratiei si numarului de bacterii din solutia de drojdie, atat inainte, cat si dupa procesul de

decontaminare cu radiatie UV-C pulsata.

In ultimul timp, se acordd o atentie sporitd problemelor biofizicii moderne, cum ar fi
interactiunea impulsurilor laser cu ADN-ul [38, 39], deoarece ADN-ul stocheazd si protejeaza
toate informatiile esentiale pentru cresterea si reproducerea organismelor vii. Mai multe studii
indica faptul ca tinta celulara principald a radiatiei UV pulsate o reprezinta acizii nucleici [41, 42,
43], datorita capacitatiic ADN-ului de a absorbi eficient lungimile de unda UV, ceea ce conduce la
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formarea dimerilor de timind. Dimerul de ciclobutan-timind se formeaza ca un complex legat
covalent intre doud baze de timind adiacente pe aceeasi catend de ADN (Fig. 1.4), reprezentand o
fotoleziune indusa in special de radiatia UV solard. Acesta este considerat un factor potential in

aparitia cancerului de piele [44].

Fig. 1.4. Formarea dimerului de Timina urmare a actiunii radiatiei UV. Imagine

preluata din sursa [45].

In [46] se vorbeste despre un experiment efectuat pe noud voluntari sanatosi care au fost
expusi la diferite forme ale radiatiei ca de exemplu UV-A sau la radiatii UV solare simulate, sau
intense pulsuri de lumina (IPL) din domeniul vizibil (VIS), ca mai apoi sa fie determinate
concentratiile de dimer de timina si peroxid lipidic in specimenele de biopsie cutanata din locurile

expuse. Rezultatele din acest experiment au aratat ca doar expunerea la radiatiile UV solare

(7—J/cm2 UV -4 + 80-mJ /cm’ UV—B) s-au produs cantititi misurabile de dimeri de
timind In ADN din probele de biopsie cutanatd, in timp ce radiatiile UV — 4 ( 40 J/ cmz) si
IPL (9 J/ sz) au indus cresteri de 3 ori, respectiv de 6 ori ale peroxizilor lipidici cutanati. In

concluzie IPL-VIS poate genera stres oxidativ asemenea unui semn distinctiv al UV-A, dar nu

induce dimeri de timind. Timpul de formare a dimerilor de timind dupa excitatia ultravioleta, este

de aproximativ 1 picosecunda [46].

Dimerii de timind (TT) induc o indoire rigidd in structura ADN-ului, formand un unghi
ascutit care creeazd obstacole in timpul replicarii ADN-ului de catre ADN-polimeraza. Aceasta

intampina dificultati In citirea dimerului si, frecvent, imperecheaza incorect adenina (A) cu dimerii
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de citozina (CC) in locul guaninei (G), ceea ce duce la aparitia unei mutatii [47]. Daca se intampla
acest lucru intr-o gena importantd care controleazd ca de exemplu cresterea celulelor, atunci

aceasta mutatie este fara posibilitate de replicare, iar efectele majore in acest caz pot duce chiar la
cancer [48,49].

1.5. Utilizarea fibrelor capilare si a sferelor pentru captarea optica a biomoleculelor

Pandemia de COVID-19 a avut un impact semnificativ asupra umanitatii, determinand o
reactie promptd din partea comunitatii stiintifice, care a dezvoltat diverse strategii pentru a
contracara amenintarea agentilor patogeni. Aceste strategii au inclus implementarea masurilor de
control pentru prevenirea transmiterii si incetinirea raspandirii virusului [50, 51]. Au fost create
tehnologii inovatoare pentru inactivarea agentilor patogeni [52, 53], multe dintre acestea utilizand
radiatia UV-C emisd de lampi pentru decontaminarea virusilor si bacteriilor, cu rezultate pozitive
demonstrate. De exemplu, patogenii expusi direct radiatieci UV-C cu lungimea de unda de 254 nm

sunt inactivati eficient atat In aer, cét si pe suprafete cu diverse geometrii.

Fenomenul undelor de galerie a fost observat acum aproximativ un secol decatre Rayleigh,
care l-a explicat pe baza observatiilor realizate intr-o galerie antica situatd sub cupola Catedralei
Sf. Paul din Londra. Rayleigh a descoperit ca, pe langa acest efect, exista un fenomen suplimentar:
sunetul ,,se lipeste” de suprafata peretelui si ,,aluneca” de-a lungul acesteia. El a demonstrat acest
lucru prin experimente directe, utilizind un fluier ca sursa de sunet si o lumanare aprinsd ca
detector [54]. Inconsecinti, intensitatea sunetului in acest strat scade doar proportional cu distanta,
mult mai lent decat in spatiul liber. S-a constatat [55, 56] ca in sferele dielectrice pot exista unde

electromagnetice cu o structura spatiald similard undelor de galerie.

In ultimul timp, efectul undelor de galerie a castigat o recunoastere ampld in comunitatea
stiintifica, fiind aplicat In diverse domenii, cum ar fi rezonatoarele inelare integrate [57, 58]. Un
model de astfel de rezonatoare inelare, in care configuratia de bazd implicd cuplarea
unidirectionald Intre un rezonator inel cu raza r si un ghid de unda, a fost propus de [59, 60] si este

ilustrat in figura 1.5.
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Fig. 1.5. a) Model de rezonator inelar cu un singur ghid de unda. b) Model de

rezonator inelar cu doua ghiduri de unda.

Daca, cuplarea este limitata la undele ce calatoresc intr-o directie (reflectie nu exista), iar
puterea totala ce intrd este egala cu cea de iesire, atunci cuplarea poate fidescrisa prin intermediul

a doud constante k si f, respectiv o matrice de imprastiere unitara:

E,\ (t k)(E,
e &)e) 4

unde, £, E,, sunt puterile la intriri in acest cuplaj ale undelor de cilitorie, respectiv

E,,E, puterile laiesiri. Matricea de cuplare este unitard atunci satisface relatia:

e[ +[e*] =1. (1.40)

Forma specifica a lui k nu este atat de necesara, deoarece depinde de mecanismul special
de cuplare utilizat. Relatia (1.39) si relatia pentru matricea de cuplare este unitard sunt completate

de conditia decirculatie in inel. Asadar, transmisia in jurul inelului este data deurmatoarea relatie:

E,=ae’E,, (1.41)

1

unde & este factorul de circulatie interioard, fiind o marime reald, iar pentru pierderi

interne egale cu valoarea zero a = 1. Din relatille 1.39, 1.40, si 1.41 obtinem:

_19 *
—a +te —-ak
Etl :*—7,9, Ei2 :*—7,9. (142)
—-at +e” —-at +e

Semnalul care trece prin rezonator din ghidul de unda de intrare este egal cu:
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|2 o’ +|z‘|2 —2alt|cos(6+¢,)

= ) 1.43
| re? |t|2 —2a|t|c0s(6’+(p,) (14
unde, 7=|fexp(ig,), In timp ce puterea totald de circulatie este:
2 2

B 1—2a|t| cos(f+¢)+a’ |t|2 .

Cele mai multe dintre caracteristicile interesante ale acestui rezonator apar aproape de

rezonantd unde (9+(Dt) =m2m, iar m este un numar intreg. In astfel de situatie la rezonanta

ecuatiile (44, 45) pot fi scrise 1n felul urmitor:

) 2 201\
|E,\[ =—(_a +H) |E,[ I G V8 ( |t|)2 . (1.45)
(1-eld)

(1-ald)

Prima parte a ecuatiei (1.45) prezintd un interes deosebit, unde se aratd ca atunci cand

f|, numita si ,,cuplare

puterea transmisa dispare (este zero) |Et1|2 =0 la o valoare de cuplare o =
criticd” care se datoreaza pierderilor interne (reprezentate prin ¢ ) fiind egale cu pierderile de

cuplare reprezentate de |t| .

Conditia de cuplare critica reprezinta o proprietate esentiala a ghidurilor de unda cuplate la
rezonatoare. Aceasta se refera la situatia 1n care pierderile interne ale rezonatorului si pierderile de
cuplare ale ghidului de unda sunt egale intr-un sistem rezonator-ghid de unda corespunzator [61].

Inacest punct, transmisia rezultata la iesirea ghidului de unda devine zero la frecventa derezonanta.

Regiunea
de cuplare

Fig. 1.6. Model de rezonator micro-sfera cu un ghid de unda potrivite ideal.
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Referindu-ne la Fig. 1.6, pentru potrivirca modului ideal in acest cuplaj, sistemul
ghid/micro-sferd poate fi descris printr-un singur parametru de cuplare (coeficientul de transmisie

prin cuplaj) # si un factor de dus-intors a rezonatorului ¢, iar ca rezultat expresia pentru

transmisia de putere 7" dincolo de rezonator are forma:

1-T = ¢ ,
1+ fsin’(z—2 )
UFSR
_ Aot : (1.46)
f_(l—at)2

unde AUy, este intervalul spectral liber al rezonatorului, f este coeficientul de finete si C este
parametrul de cuplare al rezonatorului. In asa fel, controlul cuplarii critice intr-un rezonator cu

micro-sferd de cuart cu un factor de cuplare Q destul de mare (~ 107) in modul unda de galerie

cuplat la o conicitate a fibrei, a fost demonstrat.

1.6. Studiul eficientei ratei de inactivare a bacteriilor din solutia de drojdie

Avand In vedere cd numerosi agenti patogeni sunt mai sensibili la radiatile UVC decat
structurile celulare eucariote si tindnd cont de riscurile asociate utilizarii agentilor infectiosi in
experimentele noastre, am Inlocuit fluidele contaminate cu o solutie de drojdie. ADN-ul drojdiei

prezintd o rezistenta superioard la radiatiile UVC comparativ cu cel al multor virusi sau bacterii.

Pentru studiul ratei de inactivare a agentilor patogeni, au fost selectate colonii de drojdie cuun
diametru de 10—-30um specific pentru testele experimentale, datoritd structurii lor celulare
eucariote, care le conferd o rezistentd superioara la radiatiile ultraviolete de tip C (UVC), in
comparatie cu coloniile celulare procariote patogene. Sporii de drojdie (pseudo hife sau hife false)
[63] sunt organisme unicelulare dispuse in lanturi de celule interconectate. Populatiile microbiene
remanente reprezintd, in realitate, forma predominantd de existentd microbiand in mediile naturale.

Acestea conferd agentilor patogeni o capacitate sporitd de a se proteja Tmpotriva stresului

ambiental si de a supravietui pe perioade indelungate in conditii de foame si alte forme de stres.
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1.7. Concluzii la capitolul 1.

Scopul principal al Capitolului I este de a oferi o prezentare generala cuprinzatoare a stadiului
actual al cercetdrilor si progreselor tehnologice in domeniul decontaminarii patogenilor, cu accent
pe utilizarea radiatiei1 UV-C, inclusiv metodele bazate pe pulsatii scurte de lumind si integrarea
metamaterialelor. Capitolul isi propune sa evidentieze contextul stiintific si tehnologic al acestor

metode, punand baza pentru cercetarea propusa in teza.

Obiectivele Capitolului I sunt: Analiza literaturii de specialitate privind metodele fizice de
inactivare a patogenilor, cu accent pe radiatia UV-C continua si pulsatd; Evaluarea eficientei
tehnologiilor existente de decontaminare bazate pe radiatii electromagnetice, inclusiv avantajele
si limitdrile acestora; Explorarea mecanismelor de baza ale interactiunii radiatiei UV-C cu
biomoleculele, in special procesul de dimerizare a ADN-ului/ARN-ului; Prezentarea principiilor
de manipulare optica a particulelor, cum ar fi efectul de pensetd opticd, si a aplicatiilor
metamaterialelor in decontaminare; Identificarea lacunelor in cunoasterea actuald si justificarea

necesitatii dezvoltarii unor noi abordari pentru cresterea eficientei inactivarii patogenilor.

Tehnologiile bazate pe pulsuri scurte de lumina si metamateriale revolutioneazd metodele de
decontaminare prin solutii rapide, eficiente si ecologice. In viitor, integrarea acestor tehnologii ar
putea elimina necesitatea utilizarii substantelor chimice periculoase, oferind un mediu mai sigur

in domenii critice precum medicina, industria alimentara si protectia mediului.

Doza absorbita este esentiald in decontaminare intrucat microorganismele au praguri minime
de inactivare. Laserul si pulsurile scurte au avantaje pentru aplicatii specifice. Durata pulsului
joaca un rol esential in eficienta procesului de decontaminare, influentdnd mecanismele prin care
microorganismele sunt inactivate. De asemenea, in cazul expunerii la radiatie ultravioleta (UV),
unul dintre efectele cheie asupra ADN-ului este dimerizarea, un proces care impiedica replicarea

microorganismelor.

Metamaterialele pot creste eficienta decontaminarii, reducand consumul de energie si timpul
de iradiere. Metamaterialele precum fibrele capilare si sferele optice din cuart iImbunatatesc
eficienta tehnicilor de captare optica, permitdind o manipulare precisa a biomoleculelor pentru

aplicatii 1n diverse domenii ca biomedicina, nanotehnologii, altele.
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2. METODICA EXPERIMENTULUI. ACTIUNEA COERENTA ALE RADIATIILOR
UV PULSATE CU BIOMOLECULELE.

2.1. Aspecte ale interactiunii radiatiilor cu materia

Radiatia reprezinta energia propagatd sub forma deunde sau particule si poate fi clasificata
in doudcategorii principale: radiatii ionizante si radiatii neionizante. Radiatiile ionizante au energii
suficient de mari pentru a ioniza atomi sau molecule, detasand electroni din structura acestora, spre
deosebire de radiatiile neionizante, care au energii mai scazute. Ambele tipuri de radiatii fac parte
din spectrul electromagnetic, insa limita dintre ele nu este clar definitd. Unele surse [64] considera

radiatiile X drept granita intre cele doua categorii, conform Fig. 2.1.

Energia

Radiatii ionizante Radiatii neionizante
-« . >

Raze )/ Raze X |uV Infrarosu | Micro Unde radio

M‘ LFMI -

[ [ [ |
10° 10 102 10° 10¢ 10¢ 10° 10° A(m)

101 10% 10% 10% 10°

uv-C

100nm 280mm 3l3nm 4007m

Fig.2.1 Spectrul electromagnetic. Hotarul dintre radiatia ionizanta si cea neionizanta.

Odata ce aceste radiatii au energii diferite, respectiv si interactiunea lor cu materia este
diferitd. Dacd materia o privim ca pe o substanta care are masd si ocupa spatiu avand volum si
totodatad ea este compusa din atomi unde totalitatea atomilor alcdtuiesc moleculele, atunci
interactiunea radiatiilor cu materia este una foarte diversd. La energii mari ale radiatiei, adancimea
de penetrare In materie este mult mai mare In comparatie cu radiatiile care au energiile mici. O

atentie deosebita se va acorda in acest capitol interactiunii radiatiilor ultraviolete cu biomoleculele.
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Iradierea cu radiatii ultraviolete (UV) este o metoda cunoscuta si utilizatd inca din 1877,
cand Downes si Blunt au observat ca marind timpul de expunere al eprubetelor care contin solutie
Pasteur la lumina solara, eprubetele au ramas libere de bacterii timp de cateva luni [65]. Fiind
studiate si testate pe larg, radiatiile ultraviolete sunt in prezent utilizate pe scard largad pentru
inactivarea agentilor patogeni virali. Este cunoscut in mod conventional ca domeniul de radiatie
ultraviolet contine trei categorii de energie in crestere ale caror lungimi de unda sunt: UV-A (315-
400 nm), UV-B (280-315 nm) si UV-C (100-280 nm) [66]. Odata ce radiatiile UV-A, respectiv
UV-B sunt cunoscute de toti ca fiind ddunatoare in cazul expunerii de lunga durata pot provoca
diferite complicatii precum cancer de piele, arsuri sau leziuni la nivelul ochilor, atunci efectele
radiatiillor UV-C sunt cunoscute mai mult in rdndul oamenilor de stiinta. S-a raportat cd radiatia
UV-C cu lungimea de unda de 222 nm exercita o capacitate de sterilizare comparabild cu cea a
UV-C de 254 nm, dar fara a produce dimeri de ciclobutan pirimidind in ADN [67], iar lampile
UV-C de 222 nm pot fi utilizate in sigurantd pentru sterilizarea pielii umane fard dezvoltarea

cancerului de piele.

Cercetarile recente demonstreaza cd pulsurile de radiatie scurte si ultrascurte de ordinul nano
ori picosecundelor ar opri fenomenul de provocare a leziunilor cancerigene datorita faptului ca
fotonii absorbiti sunt utilizati doar in fotoreactiile dirijate de rupere a unor legaturi chimice bine
cunoscute. Fenomenul de acumulare a energiei in tesutul organic dispare atunci cand durata

pusului este mai micd fata de timpul de viata a excitarilor moleculare.

Astfel utilizarea pulsurilor UV-C in inactivarea si sterilizarea produselor alimentare ar avea

un efect dublu. Acest efect pastreaza calitatea produsului alimentar inactivind doarpatogenii [68].

Se cunoaste ca radiatiile ultraviolete pot fi utilizate in diferite domenii ca fiind un
dezinfectant puternic Impotriva agentilor patogeni prezenti in diferite medii. Odata ce domeniul
radiatiilor ultraviolete este destul de mare (200—400nm) diferd actiunea lor asupra activitdtii
biologice si adancimea de penetrare a tesutului patogenului. La lungimi deunda scurtd de exemplu

radiatia UV-C se considerd a fi cea mai periculoasa pentru microorganisme cu o adancime de

penetrare in aceasta situatie este de aproximativ 60 —80m [69]. S-a stabilit si o relatie direct

proportionala dintre lungimea de unda a radiatiei UV si addncimea de penetrare a acestea in
tesutul organic. Acesta relatie stabileste o crestere a adancimii de penetrare in tesutul celular odata
cu cresterea lungimii de unda si se observa o scadere a adancimii de penetrare optica in sistemul

vascular sangvin. Datele arata ca radiatiile UV-A au o adancime de penetrare a tesutului uman ce
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poate ajunge de la 0,5 pand la | mm, pe cand lumina rosie poate penetra pand la 8 —10 mm,

infrarosu apropiat - pana la 2—-3 cm. [70]

Autorii [71] considerd ca adancimea de penetrare a radiatiilor ultraviolete (UV) in pielea
umand, dependentd de lungimea de unda, reprezintd un parametru esential pentru evaluarea
impactului fotobiologic al acestora. La lungimi de unda mai scurte, acizii nucleici absorb intens
radiatia UV. Radiatiile ultraviolete pot patrunde cu usurintd prin membranele bacteriilor si ale altor

agenti patogeni, afectand ADN-ul acestora si inhibandu-le capacitatea de replicare.

Radiatiile UV-C sunt extrem de eficiente 1n inactivarea bacteriilor, virusurilor, sporilor de
mucegai, drojdiilor si algelor, fiind ideale pentru sterilizarea aerului, lichidelor si suprafetelor din
spatiile inchise, fard a necesita contact direct. Unul dintre efectele radiatiilor UV-C este sterilizarea
sau inactivarea biomoleculelor, prin inducerea unui efect fotochimic asupra timinei, cunoscut sub
numele de dimerizare. Acest proces implicd formarea unei legaturi necorespunzatoare intre doi

purtatori de informatie adiacenti, timina-timina (T=T).

Dimerii de timina se formeaza in urma unui impuls scurt de excitatie UV, cu conditia ca
bazele sa fie corect orientate In momentul absorbtiei luminii. Astfel, se creeaza un complex legat

covalent intre doud timine adiacente (T=T) pe aceeasi catena de ADN, conform Fig. 2.2.

Structura ADN
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Figura 2.2 a) Structura ADN-ului, inclusiv spectre de absorbtie UV in domeniul
ultraviolet pentru fiecare element de baza; b) Formarea dimerului de timina.

Citozina formeaza trei legaturi de hidrogen cu guanina, in timp ce timina formeaza doar doua
legaturi de hidrogen cu adenina (vezi Fig. 2.2). Prin urmare, perechea timina-adenina reprezintd o

verigd mai slaba in structura dublu-helicoidali a ADN-ului. In cazul expunerii virusurilor si
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bacteriilor la radiatii ultraviolete de tip C (UV-C), poate aparea formarea dimerilor de pirimidina

in structura ADN-ului lor.

In mod specific, in lantul ADN, perechile adiacente de baze T=A (timini-adenina) pot suferi
o dimerizare prin absorbtia radiatiei UV-C, ceea ce duce la formarea anormald de legaturi
covalente intre doud molecule de timina (T=T). Aceastd modificare structurald produce leziuni
directe in ADN, compromitdnd procesele de replicare virald. Acest efect poate fiobservat chiar si

la doze foarte reduse de radiatie, sub 4 mJ/cm? [72,73].

In urma acestei deteriorari, microorganismul devine inofensiv, deoarece ADN-ul afectat nu
mai poate fi utilizat In procesele esentiale de transcriptie (metabolism) si replicare (diviziune
celulard). Odata intelese efectele UV-C asupra materiei biologice, urmatorul pas este identificarea

metodelor de generare artificiala a acestor radiatii, diferite de sursele naturale, in scopul explorarii

unor aplicatii benefice pentru sandtatea umana.

2.2. Reprezentarea clasica a radiatiei sub forma de puls

In optica, un impuls ultrascurt este un impuls electromagnetic, a carui durati este de ordinul
unei picosecunde (10°'2 secunde) sau mai putin. Este bine cunoscut faptul cd laserele constituie
dispozitivele optice fundamentale utilizate In generarea impulsurilor ultrascurte de lumina [82].
Totusi, in functie de modul de functionare, unele lasere emit lumind continud, in timp ce altele
functioneaza in regim pulsat. Laserele pulsate sunt caracterizate prin emisia de rafale de lumind la
intervale regulate, avand o putere medie mai redusd, dar o putere de varf semnificativ mai mare in
timpul fiecarui impuls. Aceasta caracteristicd permite impulsurilor scurte sa depaseasca pragul de
rupere al legaturilor chimice din materiale, fard a produce efecte termice extinse sau ardere — un
aspect esential pentru experimentul nostru. In general, cu cat durata impulsului este mai scurti, cu
atat puterea instantanee (peak power) pe care o poate atinge laserul este mai mare, datoritddisiparii
minime de cdldurd in materialul tintd. Astfel, laserele pulsate sunt superioare celor cu emisie
continud (CW — Continuous Wave) 1n aplicatiile care necesitd precizie extremd si interactiune
minim invazivd cu materialele. Pentru claritate, voi introduce cateva notiuni legate de

emisia/pulsatia laser, ilustrate mai jos:
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Figura 2.3 Emisia laser modelata. Lasere pulsate (a, b) si laser continu CW (c).

Energia pulsului este o0 masurd a emisiei pe o perioadd, in care fiecare perioadd contine un
singur impuls si toatd energia emisd In timpul unei perioade intregi este furnizata de impulsul
prezentat ca regiunile umbrite in Fig. 2.3, atat laserul pulsat, cat si versiunea CW ofera aceeasi

energie in timpul unei perioade de impuls. Prin urmare, in cazul laserului pulsat se stie ca:

Energia impulsului (jouli) = Puterea medie (wati) * Durata impulsului (secunde),

2.1)

unde, puterea medie este o expresie a emisiei de putere medie in timp, exprimata in wati. Energia
impulsului este energia totala a unui impuls sau, alternativ, puterea medie, nu puterea de varf.
Puterea de varf — cea mai mare putere de iesire de la laser (puterea in timpul unui impuls), sau
impartirea energiei pe impuls la latimea impulsului (in timp) si vom obtine puterea de varf. Acum,
este important sd intelegem care este efectul modificarii latimii sau perioadei pulsului? Pentru

aceasta se va analiza figura urmatoare:
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Figura 2.4. Puterea medie emisa de laser, controlata de latimea si perioada impulsului.

Perioada constanta reprezentata in (a) si litimea constanta a impulsului in (b).
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Atat energia pulsului (zona umbritd) cat si energia medie (linia rosie punctatd) depind de
latimea impulsului, observata in Fig. 2.4(a). Prin urmare, variind pentru a creste (sau a micsora)
latimea impulsului, valorile pentru energia impulsului si puterea medie vor fimarite sau, respectiv,
scazute. Energia pulsului (zona umbritd) nu depinde de perioadd, dar energia medie (linia rosie
punctatd) vezi Fig. 2.4(b). Odata ce perioada este redusa, puterea medie creste sau perioada poate
fi maritd pentru a reduce puterea medie. Pulsurile care sunt livrate mai mult (sau mai putin)
frecvent, determind modificarea puterii medii. Schimbarea doar a perioadei nu modifica energia
pulsului, deoarece latimea impulsului si puterea de varf nu se modifica. Puterea de varf a pulsului
poate firidicatd atunci cand energia pulsului este scazuta, iar puterile de varf ridicate pot aduce
modificari in structura ADN-ului agentilor patogeni [87], astfel incat in experimentele care vor fi

descrise mai tarziu, se va folosi laserul Nd: YAG pulsat cu lungimi de unda 254 nm cu energie de

la 20 la 850 mJ si puls cu 5 ns.

Reprezentarea clasica a radiatiei sub forma de puls electromagnetic se bazeaza pe descrierea
campurilor electrice si magnetice care se propagd in spatiu, conform ecuatiilor lui Maxwell. Un
puls electromagnetic este o perturbatie localizatd in timp si spatiu, care poate fidescrisd matematic

prin functii specifice:

V.Ezﬁ, V-B=0, Vsz_é)—B, VxB:lqu+,u060@, 2.1)
& ot ot

unde: £ - campul electric, B - campul magnetic, p - densitatea de sarcind, J - densitatea de

curent, €, - permitivitatea electrica a viduluisi £ este permeabilitatea magnetica a vidului. Pentru

un puls in vid (p =0, J =0),ecuatiile (2.1) devin:

2 2
V’E - L OB V’B iza B (2.2)

b

¢t oF ¢t o’

unde ¢ = este viteza luminii.

1
\ Hoo
Forma unui puls electromagnetic poate fi descris printr-o functie care depinde de pozitie si

timp, de exemplu, un puls gaussian care se propaga in directia Z :

z—ct

E(z,t) = Eoe( =) cos(k(z —ct)), 2.3)
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unde: E,- amplitudinea cAmpului electric, O - litimea pulsului, k:%r este numarul de

undd, A - lungimea deunda, iar (z—c¢r) este termenul care descrie propagarea pulsului cu viteza

C. Campul magnetic B este legat de E prin relatia: B = 113 x E,unde A este vectorul unitar in
C

directia de propagare.

Energia pulsului sau densitatea de energie a campului electromagnetic este data de relatia:

u= lgOEz +LB2 . (2.4)
2 24,

Pentru o unda plana in vid, £ = ¢B, astfel incat: u :eoEz. Energia totald a pulsului se obtine

integrand densitatea de energie peste volumul pulsului: U = [udV.

Impulsul electromagnetic este dat de vectorul Poynting integrat peste timp si suprafata:

1
p= izj Sav, unde S =—F x B este vectorul Poynting.
¢ Hy

2.3. Mecanism de interactiune a radiatiilor pulsate cu biomoleculele

In aceasta subsectiune, se va descrie mecanismul fizic de decontaminare a sistemului de virusi
iradiati de radiatiile UV. Acest mecanism poate fi asociat cu majoritatea tipurilor de patogeni
existenti. Prin urmare reprezentarea schematicd a unui virus atasat la o celula este reprezentatd in
Fig. 2.5 (a). Castructura, virusul este o particuld submicroscopica, alcatuitd dintr-o parte centrala
numita genom viral, format din material genetic, care poate fi ADN sau ARN, si o teacd sau invelig

protector de naturd proteicd, numitd capsida. La randul lor Capsida si genomul viral alcatuiesc

nucleocapsida.

Autorii [74] considera corpul uman precum un organism complex care are nevoie de energie
pentru a mentine functionarea corectd. Adenozin trifosfat (ATP) este sursa de energie pentru
utilizare si stocare la nivel celular. Structura ATP este o nucleozida trifosfat, constand dintr-o baza
azotata (adenind), un zahar riboza si trei grupe fosfat legate in serie. ATP este denumit in mod
obisnuit ,,moneda energetica” a celulei, deoarece furnizeaza energie usor eliberatd in legatura
dintre a doua i a treia grupare fosfat. Acest lucru nu se intampla si in cazul virusilor, deoarece ei

nu pot genera sau stoca energie sub forma de ATP, dar trebuie sa-si obtind energia si toate celelalte
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functii metabolice din celula gazda, Fig. 2.5 (a). Altfel spus, fara o celuld gazda, virusii nu isi pot

indeplini functiile de mentinere a vietii sau nu se mai pot reproduce.

Au fost elaborate multe metode de inactivare a virusurilor precum metode chimice,
temperaturile mai mari de 70 grade Celsius, radiatiile electromagnetice ionizante in doze de 2,7 —
3,0 kGy (kiloGray, Gy = J / kg ), tratamentele de inaltd presiune (300-400 MPa) cuplate cu
tratamente termice (de ex 522 °C pentru 5 minute) [75] dar tratamentul UV este considerat a fi
unul dintre cele mai eficiente. Iradierea UV functioneaza prin radierea virusilor cu lumind

ultravioletd ( vezi Fig. 2.5 b.), care este tot aceeasi lumind ce determina la oameni sda dezvolte

arsuri solare pe suprafata corpului.

Mediul
Infectat

Celula

Nucleul Citoplasma

Radiatia UV
a) b)

Fig. 2.5. Reprezentare schematica a (a) virusului atasat la o celula si (b) decontaminarea
unui mediu biologic infectat cu laser UV

Tehnica iradierii UV-C pulsate cu ajutorul laserului, inactiveazd virusurile prin distrugerea
ADN-ului, cu formarea de legaturi dimer T=T. O alta abordare 1n acest sens este aceea ca, dupa

iradiere, virusul Incepe sa oscileze, intr-un fel sau altul tinde sd se comporte ca fononii din reteaua

solida, iar din punct de vedere al mecanicii cuantice Hamiltonianul liber al sistemului molecular

poate fireprezentat conform aproximatiei Born—Oppenheimer (B-O) H_ H, , unde H, este energia

A

electronilor de legatura in interactiune cu campul laser la excitare, iar H, este energia

subsistemului de nuclee a biomoleculei, care poate fireprezenta printr-un set de oscilatori neliniari

cu coordinata generalizata X, = {Xl,Xz,..., Xn} . Vom simplifica prolema cercetand doar

1

comportamentul unui nucleu sau set de nuclee din regiunea r a moleculei.

2
g oM dX
2

o= + X2y X/ M} (2.5)

n
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Aici, consideram un singur mod de vibratie al virusului, unde M este masa efectivda a moleculei
virale (segment de proteina ADN), Q) este frecventa de vibratie a nucleelor moleculare ale

patogenului, } caracterizeaza parametrul anarmonic al modului de vibratie. Primul termen din

Hamiltonianul (2.5) reprezinta starile posibile de energie cinetica ale particulei, in timp ce al doilea
si al treilea termen reprezintd starile posibile de energie potentiald corespunzatoare. Pentru a

intelege mai bine acest mod de vibratie consideram situatia coardei in care se introduce notiunea

de densitate de masa p = ZM /v, unde M, este masa unei subdiviziuni a moleculei in vibratie
i

(de ex. Carbon, Oxigen, azot etc...), iar V este volumul acestei subdiviziuni moleculare. Deci prin

M in expresia (2.5) se are in vedere pXxv ca si in cazul corzii.

Deoarece subsistemul electronic este rapid in comparatie cu subsistemul de nuclee al
biomoleculelor, 7,/7, ~m/M <1, este necesar si solutionam problema cuantici de excitare a

subsistemului electronic, considerdnd ca subsistemul atomic de nuclee este lent si poate fi

considerat fixat. Energia acestei interactiuni cu subsistemul electronic poate fi reprezentatd ca
suma dipolilor electronici in interactiune cu cAmpul laser H, =—P (r,X)E(r) , unde P (r,X) si
E(r) este polarizarea si campul in regiunea biomoleculei patogenului. Deoarece procesul este de

tip Raman putem elimina nivelele virtuale ale subsistemului electronic asa cum este expus in [98].
Totusi fenomenologic am putea sa descompunem polarizarea dupa cdmp asa cum este prezentat in

[76]:
P'(r,X,) =P +a,(X)E,(r)++a,,(X)E (r)E (r)+...+. (2.6)

Inrezonanta de tip Raman doar al doilea termen da aport in excitarile vibrationale neliniare ale
nucleelor moleculei. Trecand la timpuri mai mari polarizarea electronica poate fi descompusa in
serie dupd coordonatele X a subsistemului de nuclee al biomoleculei. Modul de vibratie al unei

biomolecule patogenice (virus, bacterie, fung, etc...) excitat de laserul UV poate fi scris explicit

reprezentand in seria Taylor descris de expresia de mai jos
a,(X)=a,(0)+ X0a,(0)/ 0X 2.7)

unde setul de coordonate X reprezinta gradele de libertate ale nucleelor in vibratie neliniara
[77].
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Considerand ca In acord cu legea a doua a lui Newton produsul dintre masa si acceleratie

trebuie sa fie egala cu forta, pzX = _aﬂ{H +H,}—yX , astfel se obtine urmdtoarea ecuatie:
X '
°X oX .
o s (Q>—4x X)X =F,, | M =[0a,;(0)/ OX1E () E(t)/ M » (2.8)

unde y este parametrul de amortizare, yxv forta de amortizare a vibratiilor si Q=+vx/M

reprezintd constanta anarmonica a oscilatorului. Partea dreaptd a expresiei (2.8) corespunde fortei
motrice impulsive produsa de laserul de excitatie asupra subsistemului nuclear lent al biomoleculei

si poate fi calculatd ca derivata dupa coordonatele generalizate ale subsistemului nuclear

F(t)= —0H ;1 0X . Derivand dupa X expresia pentru a; obtinem pentru fortd expresia de mai jos

unde expresia, £ /* (1)E(t) reprezinta produsul vectorului electric la frecventa de pompaj si
Stokes astfel ca acest produs poate fi reprezentat prin diferenta de frecvente la exponenta
E j*(t)E(t)~eXp[(a)p —-w,)]+H.c. Aici trebuie de considerat ca diferenta dintre frecventa de

pompaj si frecventa Stokes trebuie sd fie aproximativ egald cu frecventa proprie a oscilatorului

molecular format din nuclee, Q, ~ @, —®,

Polarizabilitatea are o parte statica care induce o imprastiere Rayleigh elastica si este modulata

de deplasarea oscilantd X. Pentru o amortizare micd, deplasarea este X (t) = Xoe_iytsinﬂt.

Amplitudinea deplasirii X, fatd de pozitia de echilibru a virusului este dati de:

X, = Jr nr. a,Ee ™ (2.10)
2 ckw

Aici E| si T sunt intensitatea de varf si, respectiv, latimea impulsului laserului, conectate

prin relatie :
£\ 2
E,(t) = Eyexp [— (;) ] 2.11)

@, este derivata de polarizabilitate proportionala cu amplitudinea imprastierii Raman, 72 este

indicele de refractie, ¢ viteza luminii si & permitivitatea mediului dielectric.
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: : 'E,(0)E,(0)
Sa introducem valoarea fortei exteme F, /M =—"—-—"—

ext

expli(w, —@,)tf] unde

Q, =0,-0; , iar A=Q-Q;—>0 se numeste abaterea de la  rezonanta
F_IM :a'E;(O)ES(O)eXp[iQOt],a':[6aj(0)/ 0X]. In acord cu acest concept ecuatia (2,8)

ext

devine urmatoare:

_a'E,(0)E, (0)

exp[i€Q,t]. (2.12)

Cu ajutorul softului Wolfram Mathematica am construit graficul functiei
L]+ (7 = 4%k x[1]72) *x[1] = 0,x[0] =1'[0] =0}, ,{£,0,30} | , pentru a  intelege

daca exista si care ar fi valoarea punctului critic unde biomolecula nu mai oscileaza.

x(t)
Xt 1.0
1.0
0.8f
0.5
/ / 0.6
\5 10 15 20\ 25 0 1) 0.4r
-05 0.2/
-1.0f 5 10 15 20 25 30
a) b)

Fig. 2.6. Dependenta vibratiei biomoleculei de timp. a) Pana la punctul
critic y =0,25 exista vibratia moleculei b) y > 0.25 molecula e rupta, nu
mai oscileaza

In primul ordin al teoriei perturbatiilor neglijam neliniaritatea fatd de componenta liniara

O’ >>45(X7),

X = wexp[iﬂot] (2.13)

o0*X oX

Solutia acestei ecuatii este solutia ecuatiei omogene QX =0 plus o solutie a
ot

ecuatiel neomogene X = exp[A¢]

Gasim solutii ale ecuatiei omogene sub forma: A+ YA+ Q=0
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5 2
y 4 ) Yy .. /4
) 4 27 N\ A’

exp[i€Qdt ]+ exp[—iQ]
2

X= C{exp[{—%+ Q]+ exp[{—%— Q)] =2C exp[{—%t} { V=20 exp[{—%t} cos(Q)»

exp[iQt] = cos(Q) +isin(Q),

exp[—iQt] = cos(Qt) —isin(Q2z),
Solutia ecuatiei omogene atenueazi si nu are sens sa o calculezi, X (f) =X, exp[i{2,¢].

0’X  oX :
? + }/E + [Qz ]X = A(O) exp[lQOt] .

Daca lumina este continua atunci:

a'E, (0)E,(0) a'E; (0)E,(0)

exp[iQ,t] = A(0) exp[iQt], rezulta ca A(0) =

a'E,(t)E, (1)

Dar daca lumina e pulsata atunci exp[iQ,t] = A(¢) exp[iQ,¢]. Derivata lui A(t)

este cu mult mai mica decét €, |A(t) , siin astfel de situatie |AA(t)/ At| <<Q, |A(t)| Din ecuatia

diferentiala rezultd urmatoarea expresie pentru amplitudinea pulsului laser la iesire.
(iQ,)’ X, exp[iQ,t]+ yiQ, X, exp[iQ,t]+Q* X, exp[iQ,t] = A(0) exp[iQ,t], (2.14)
XO{Q2 —Q(z) +1)Q,} = 4(0),

A(0)

= 2.15
L0 i, @13

Aceasta solutie trebuie de introdus in ecuatia neliniard pentru oscilator (2.8) la renormarea

.02 2 o 9 L .
frecventei: 0" —4y X" se substituie cu Q-4 ¥ X 2, astfel ca frecventa noului oscilator devine

_2
nenormati Q =Q° —4yX, 02 Procedura de calcul se incepe din nou in ecuatia (2.14). Desigur ca

v-om primi un X care se exprima prin frecventa oscilatorului nenormatd, similara cu solutia (2.15).
o o . . A . . .. 2. =
Dupa ce am gasit noua solutie ne intoarcem din nou la oscilator si in loc de X, introducem X, .

Ceea ce observam ca amplitudinea v-a Incepe sa creasca atunci cand exista o abatere dela rezonata
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_2
2 2 .. . . .. .
A" =Q —-Qj este pozitiv, atunci renormarea duce la atingerea valorii  parametrului

2 2 02 2. o . 9
A" =Q"-Qy -4y X, tindela zero si excitarea moleculelor are loc in avalansd. Acest lucru duce

la o dimerizare efectiva.

Sa cercetam cazul 2 cand durata pulsului este mult mai mica decat frecventa.

X, expliQ,t]C; [AA(t) ] Ar|>> Q)| A(D)|

2 a'E (m)E (m)
a@f+y%—f+92X = A(ryunde, A(t)=—=*

exp[—(t—t,)" / 22‘; ], 7, este durata

pulsului sau latimea lui in timp 7, << Q..

Este cunoscut din literatura ca la emisia LASER lumina nu este total monocromatica. Datorita
faptului ca moleculele excitate se misca termic, o parte din ele intrd in rezonantd cu linia de
generare, iar altd parte pdrasesc aceastd frecventd de generare. Deoarece rezonatorul plan are

frecvente multiple 27C /A rezonatorului in linia de rezonanta a moleculelor la emisia UV-C

nimeresc o multime de aceste frecvente asa cum este aritat in fig. 2.7 (b).

x(t) x(t)

1.0 1.00 AT\

0.8 0.8

0.6 0.6

0.4~ 0.4-

0.2 0.2~

2 R S K R S e

a) b)

Fig. 2.7. a) Reprezentare grafica a frecventei de oscilatie a moleculelor b)

Infasuratoarea sau forma pulsului in raport cu frecventa de oscilatie a moleculelor data de

expresia exp[—(t—t,)’ /> ]sin(@t) cu valori 7 =1.6;t, =3,0=20

Distanta dintre aceste frecvente proprii ale rezonatorului este egala cu 27C/ A, deci aceasta
frecventa poate fi de ordinul terahertzilor, frecventa des intdlnita in vibratiile bimoleculare. La
inmultirea intensitatii campului electric al aceluiasi puls Ex E la sigur vor fi combinatii de astfel
defrecvente la diferente. Aceste diferente la exponenta pot provoca vibratii de ordinul terahertzilor.

Anume 1n partea dreapta a ecuatiei oscilatorului se intdlnesc astfel de frecvente si nicidecum

49



« . - A . . * .
frecventa laser in UV-C. Aici se cere o rezonanta intre diferenta de frecvente pentru E'si E , si

frecventa vibratiilor moleculare descrise mai sus. Acest lucru l-am studiat in primul caz si am
demonstrat efectul de trecere la rezonanta la excitarea neliniara a biomoleculelor. Totusi in
anumite circumstante acest efect greu de rezonantd poate fi omis. De exemplu atunci cand durata
pulsului este mai scurtd decat perioada de vibratie, in joc intrd intensitatea pulsului si nicidecum
frecventa lui. In acest caz putem solutiona problema cu ajutorul functiilor lui Green si de asemenea

putem scoate dependenta de frecvente in fata integralei in solutia:
Z(t)=C,exp[(iQ—y/2)t]+ j: dt'A(t")0(t —t") exp[(iQ—y /2)(t—1t")]. Cazul 7, << le va fi
cercetat 1n paragraful urmator.

Daca e sa consideram ca virusul se gaseste in interiorul unei gropi de potential, in stare de
echilibru. In absenta radiatiilor UV sistemul viral este inca activ, atunci caracteristic virusului in
aceasta situatie este ca va emite o frecventa maxima @ fara sa oscileze (Fig. 2.8 (a)). Pe de alta
parte, aplicandu-i un puls scurt de radiatii, situatia se modifica drastic In ceea ce priveste dinamica
virusului, deoarece odatd cu cresterea amplitudinii modului de oscilatie al virusului, frecventa
emisd a oscilatorului local (virusului) scade. Figura 2.6 (b) reprezinta prima actiune a impulsului

UV asupra sistemului viral.

® @ N . 'u

» virus

Y

Ve / Ve

Figura 2.8. Reprezentarea schematica a inactivarii virusului sub actiunea radiatiei UV a
impulsului de lumind pentru (a) nicio iradiere a virusului, (b) virusul este iradiat cu primul

puls, (¢) virusul este iradiat cu al doilea impuls si (d) n- radiatii impulsuri.

Pot fi observate mici vibratii ale virusului in jurul pozitiei de echilibru (sdgeata din Fig. 2.8

(b)). Dupd iradierea cu primul impuls UV, virusul incepe a emite o frecventd descrisa de formula :

& =\ w? — 4xX? (2.16)
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Avand in vedere cd al doilea impuls interactioneazd cu modul de vibratie al oscilatorului

neliniar (mod virus) la interval de timp, ¢ <y solutia particulard a expresiei (2.16) poate fi

aproximatd cu o noud expresie:

_VEm

! —(®t/2)?
— ayEye . (2.17)

Xo
Este absolut evident ca in astfel de caz frecventa oscilatorului scade, iar o noud amplitudine

X, se manifestd in crestere. Aceasta situatie corespunde cazului (c) din Fig. 2.8, in care regiunea

de vibratie a virusului este marcata cu o sageata. In situatia respectiva, virusul emite cu o frecventd
mai mica decat 1n cazul precedent. In asa mod putem continua excitarea oscilatorului neliniar cu
alte impulsuri 1n acelasi interval de timp pana cand scaderea frecventei emise de virus este

compensata de cresterea amplitudinii oscilatiei virusului. Dupa n impulsuri, frecventa emisa este

Z€ro: ’(1)2 — 4)(5((2) =0 si frecventa neliniara w? — 4yX? ~ 0 este o functie neperiodicd

(indicata prin sdgeata in Fig. 2.8 (d)). Aceasta situatie corespunde inactivarii unui oscilator neliniar
(virus sau bacterie) unde mai departe oscilatorul sare la urmatoarea sonda. Tranzitia sistemului in

alte stari metastabile poate fi controlata cu cei mai mari termeni de oscilatie neliniara, cum ar fi

242
X 4 6 ~ n - . . . [
mwz — kX +nX", avand in vedere cd U(X) este un potential simetric, adica

UX) ~ U(=X).

UX) =

100 ©

-100 ©
-200 1/

Fig. 2.9. Potentialul neliniar cu doud minime

Potentialul neliniar din Fig. 2.9, determina tranzitia sistemului molecular intre doud minime
energetice distincte. De exemplu, sistemul poate trece dintr-un minim central intr-un minim lateral
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si invers. Daca minimul central este situat la un nivel energetic superior celui lateral, atunci
fotoreactia chimicd se desfdsoard cu degajare de cadldurd (proces exotermic). In schimb, daca
minimul central este energetic inferior minimului lateral, fotoreactia necesitda absorbtia fononilor

sau vibronilor din campul termic, indicand un proces endotermic.

2.4. Algoritmul de Solutionare a ecuatiei neliniare de vibratie a subsistemelor

moleculare prin metoda iteratiei.

Ecuatia caracteristica oscilatorului neliniar este urmatoarea:

%(HQX F o). (2.18)

unde F(¢) este forta generalizatoare externd F (t):E;(t)Es(t)exp[iQOZ‘], iar E;(t)ES (1)
sunt amplitudini ale cAmpului de pompaj si Stokes pentru puls. In cazul stationar

E; (0)E,(0) = const . in cazul pulsului noi avem F(t)=exp[(t—1t,)* /7" ]sin(Qt).

X Liox =0 (2.19)
ot

ax _ —iQdt, Id—X = —iQ_[ dt+logC,
X X

unde X (¢r) = Cexp[—iQ¢], 1ar variind constanta X (r) = C(¢) exp[—i€2¢], este solutia ecuatiei.

ox _ —t C(t) exp[-iQ] = exp[-iQr] =) dc(t ) dc(t)

ot

Introducem termenii in ecuatia (2.18), si se obtine:

+C(t) - exp[—iQ1] = exp[ Q] =~ IQC(1) expl-iC]

exp[—iQt]———= dc(t) —iQC(¢) exp[—iQt]+iQC(t) exp[—iQt] = F (1); (2.20)

dC()

exp[—iQ] dc f ) = F(¢),iar = exp[+iQ¢]F (¢), Tespectiv C(r) = Idt'exp[+iQt']F @,
0

Ne ducem la solutie si scriem:

X(t)=C(t)exp[—iQt] = jdt’ exp[—iQt]exp[+iQt'|F(t") = jdt' exp[—iQ(t —t")]F(t'), sau
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Tdt'&(z —t")exp[-iQ(t -t F(t') = Tdt'G(t —"F(t"),

(-t =

5

1 daca t>t
0 daca t<t

Gt —t') =8t —t")exp[—iQ(¢ —¢") se mai numeste functia Green, iar solutia va fi:

Z(t)=C,exp[(iQ—y/2)t]+ J:O dt'A(t)G(t-1"). (2.21)
Sa cercetam cazul batdilor . Ecuatia ‘3;_)2(+7,aai+92 X = A(t)» poate fi scrisa in felul
¢ t
urmator;
o’x . 15).¢ . oxX sy
d dX dx Q’
—{—+((Q+y/2)X}-(IQ—-y /D {—+——X} = A1),
dt{dt ({Q+y/2)X} - (iQ—y ){dt C0ir72) §=A)
2 2r= 2r- 2.
‘ Q — Q[iQ+y /2] :Qz[zQﬂ//%]:Q [thy/z]z[iQ+;//2].
(-iQ+y/2) (Q+y/2)(-iQ+y/2) Q +(y/2) Q

Scriem inca odata ecuatia

i<{az+(i§2+;//2)X}—(z’Q—7//2){d—X+[iQ+y/2]X} = A(t),
dt dt dt
Z(t)=cii—)t(+[iQ+;//2]X,

L ()= (O -y 1 2)Z(t) = A

dt
% Z(t)—(iQ—y/2)Z(t) =0 este solufia particulara, unde solutia ei este:
Z(t) = C(0)exp[(iQ—y / 2)t].
Folosim metoda variatiei constantei pentru ecuatia neomogena
% Z()—(Q—y/2)Z(t) = A(t); Considerand constantd ~ dependenta  de  timp

Z(t) = C(t)exp[(iQ2— 7 / 2)t]»

53



%[C(t) expl(iQ—y / 2)t]]— (iQ— y / 2)C(t) exp[(iQ—y / 2)t] = A(?),
expl(iQ -7/ 2)t]% C(t) + C(t)%exp[(iﬂ — 1 1 2] - (Q— ¥ / 2)C(t) exp[(iQ— ¥ / 2)t] = A(),
exp[(iQ—y/ 2)z]%ca) +(iQ—y 1 2)C(t)exp[(iQ—y / 2)t] - (iQ— y  2)C(£) exp[(iQ — y / 2)t] = A(?),

exp[(iQ—y/ 2)t]% C(t)=A(),

%C(z) = A(t) exp[(—iQ+ y / 2)¢],

Ct)=C, + jo A A( ) exp[(—iQ + 7 / 2)¢'],
Solutia generala a expresiei de mai sus este Z(r) = C(¢) exp[(iQ — y / 2)¢], sau
Z(t)={C,+ _[()l dr'A(t") exp[(—iQ+y / 2)t'  exp[(iQ—y / 2)t],

Z(t)=C,exp[(iQ—y/2)t]+ I; dt'A(t" ) exp[(—iQ+y / 2)t"+ (iQ—y / 2)t],

Daca g(t—1)=0, t' > ¢,
si 9(t—1")=1, ¢ <t, atunci:

Z(t)=C,exp[(iQ—y /2)]+ j(: dt' A0t — 1) exp[(iQ—y /1 2)(t — )]+ J‘f di' A0t —t") exp[(iQ—y /1 2)(t—1")],

Z(t) = C, exp[(iQ—y / 2)f]+ j: A A0t -1 exp[(iQ -y 1 2)(t—1')],

G(t—1")=0(t —t")exp[(iQ2—y / 2)(t —t")], dupd cum am mentionat mai sus se numeste functia

Green, iar solutia este:

Z(t) = C, exp[(iQ -y / 2)t]+ jo drA)G(t~1),
7' (t) = C, exp[(-iQ -y / 2)(]+ j: drAG (t-1),

Z(t) = ‘;—)fﬂigw/z]x,
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Z'(@t) = ‘;—):+ [-iQ+y/2]X,

Z(t)-Z' (1) = 2iQX .

1

T~ 27w

A(0) = E,(DE, (1) expliQy1] = E, (0)E,(0)[ 727 | lim{ exp[—(t—1,)" / 22,1} expliQ,1] =

= E) (0)E, (0)[eN2715( —t,) expliQyt, ],

X, (1)= éf: dt'A("O(t —t)exp[(—y / 2)(t —t")]sinQ(t —t') =

=E,(0)E,(0)

Z[TZ/?—] expliQ, 1], di'S(t'~1,)0( ) expl(=y | 2)(t = )]sin Qi ~1) =

a E, (0)E,(0)

2[21.\/[—\/5?] exp[i€Qty Jexp[(=y / 2)(1 —1,)]sinQ(t —1,) .

Dezvoltand conceptul de decontaminare propus in articolul [62] credem ca neliniaritatea

o°X oX

introdusd in ecuatia P 7§+[QZ —4xX*1X = F /M =[0c,(0)/ 8X1E;(t)E(t)/ M ; @ fost

rezolvata prin metoda integratillor. Mai intdi am presupus cd neliniaritatea este foarte mica

[Q° >4 1 X *]. Dupa ce am solutionat ecuatia si am obtinut X ,(f) introducem aceasta solutie in
valoarea frecventei de vibratie [Q —4 )((X;)] unde (Xf,) este media dupa timp de la expresia
X ; De exemplu media lui sin’ Q(¢—,) este egala cu 1/2. Deoarece urmitorul puls de lumina

trebuie sd vind peste un timp Az mai scurt ca timpul de atenuare a vibratiilor moleculare 2/ .

Atunci obtinem o renormare a frecventei oscilatorului care conform expresiei de mai sus devine

o’X oX

mai mica decat ~ +7/E+<QZ)X =F/M =[0a,(0)/ X E}(1)E(t)/ M Incepem procedura

de solutionare a ecuatiei primite cu noua frecventd renormata. Obtinem din nou solutia pentru

X , (t) in care \Omega este substituit cu ridacina din media patratica . [<Q2>. Dupa aceasta din nou

ne adresam la ecuatia (1) si in loc de [<Q2> - 4}(X2 ]. Din nou este aproximat cu [(Q7) - 4;{()?;)],

unde media patratica contine solutia noud cu frecventa renormata:
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Ae27]

X,(0)=a E, (0, (00 E} (0)E, (0) == expliQ 1, Jexpl(~y / 2)(t —1,Isin (@) (¢ ~1,).

MA(Q)

Observam cd parametrul 7//(Q*) creste odatd cu sciderea frecventei renormate, ceea ce

inseamna ca eficienta pulsului al doilea a crescut lovind in oscilatorul anarmonic. Dupa a doua

renormare frecventa de  vibratie a moleculei si mai mult scade
<Q2)2 =(Q%) - 4;(()?;) =0’ - 4;(()(;) - 4;(()?;) <Q’. Procedura continui cu urmitoarele
pulsuri pana cand frecventa nenormata <Q2>n =0’ - 4;(<X;)1 - 4;(()_(12)2 —= 4;(()?;)n =0,
ceea ce corespunde distrugerii totale a oscilatorului conform Fig. 2.8 ce exprima in maximul

potentialului de vibratie cu ajutorul a 4, consecutive.

Figura 2.10. Oscilator neliniar cu perete finit a gropii de potential

Spre deosebire de un oscilator liniar cu potential parabolic, potentialul neliniar permite ca,
pentru o anumita amplitudine, particula sau molecula si pariseasca regimul de oscilatie stabila. In
limbaj molecular, acest fenomen corespunde ruperii legaturilor chimice dintre subsistemele
bimoleculare. De exemplu, in structura ADN-ului, sub actiunea luminii, legaturile hidrogenice
dintre timind si adenina pot fi rupte atunci cdnd intensitatea radiatiei depaseste un prag critic,
determinand astfel modificari structurale cu impact asupra stabilitdtii si functionalitatii

biomoleculei.
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2.5. Model neliniar de interactiune a moleculelor cu radiatii pulsate

Spectroscopia Raman neliniard coerenta, descrisd initial de N. Bloembergen [78] si ulterior
extinsd In 1963 de autorii Ref. [79], a deschis noi directii de cercetare, generand progrese
semnificative in urmatoarele decenii. Eficienta procesului coerent de generare anti-Stokes depinde
de capacitatea materialului/ esantionului (atomi, molecule si bio-molecule) de a raspunde la trei
frecvente optice prin producerea unei miscari electronice oscilatorii la o a patra frecventa anti-
Stokes, pompa, Stokes si oscilatoare locale de vibratie. Susceptibilitatea de ordinul trei este
compusa din parti care depind de prezenta unui mod vibrational, si parti care sunt de naturd pur
electronica, cunoscute sub denumirea de contributii rezonante si, respectiv, nerezonante. in 1974,
Begley et al. [80] au rezumat cele mai importante avantaje ale spectroscopiei vibrationale bazate
pe mecanismul de generare anti-Stokes coerent neliniar, care este cu cinci ordine de marime mai
puternic fatd de semnalele spontane care sunt peste imprastierea Raman. Inmai multe circumstante,
aceastd tehnica neliniara evitd interferenta cu un fond de fluorescentd excitat cu un foton care

afecteaza adesea masuratorile conventionale Raman.

Tot autorii Ref. [81] au raportat metoda (CARS), din engleza "coerent anti-Stokes Raman
spectroscopy", drept un instrument atractiv pentru spectroscopie vibrationald rapida. Pentru
aplicarea laserelor Ultrashort Pulsed (USP) in Coherent Raman Scattering (CRS) sau CARS in
procedura de decontaminare a virusilor si a bacteriilor in multe cazuri este necesara cunoasterea si
utilizarea modelelor propuse, nu numai in dimensiunile relative ale virusilor si bacteriilor, dar si
simetria lor [82]. Pentru a distruge structurile periculoase ale virusului care ITnmultesc CRS si
CARS 1n multe cazuri, este necesar sa se cunoasca nu numai dimensiunile virusului, ci si simetria,
topologia si elementele de structura ale virusilor si bacteriilor. Majoritatea virusurilor depind de
existenta capsidelor de forma sferice: invelisuri protectoare de diferite dimensiuni compuse din

subunitdti proteice Fig.2.11.

- Genomul Viral Genomul Viral Capsida
Capsida Capsida
a) b) ¢)

Figura 2.11 Geometrii diferite a capsidei virusilor. a) Forma sferica-triunghiulara; b)
Forma de solenoid; c) Bacteriofag cu forma capsidei sferica-triunghiulara
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Pana in prezent designul (forma) capsidei a rdmas evaziv, iar presiunile evolutive generale
care il modeleaza pot ajuta la impiedicarea rationald a ciclului de viata al virusului si la proiectarea
de nano-ansambluri eficiente. Autorii Ref [83] bazandu-se pe ideea ca cele mai simple modele de
capside sunt cele mai bune, ceea ce s-a dovedit a fi adevarat pentru toate capsidele virale
disponibile. Teoriile au ca rezultat un tabel periodic semnificativ din punct de vedere fizic al
capsidelor virale, care descopera presiuni evolutive puternice si globale, oferind, de asemenea,
explicatii geometrice altor proprietati ale capsidei (rigiditate, aspecte pleiomorfe, cerinte auxiliare
etc.) care au fost considerate anterior a fi proprietati neinrudite ale virusului individual. In opinia
noastra, topologia intrinseca a capsidelor poate fi de folos la stabilirea cit mai exacta a modurilor
de vibratie si de simetrie ale acestei structuri virale. Pentru a estima posibila excitatie anarmonica
a componentelor virusului prin neincrederea selectivd a acestora In timpul excitatiei Raman
coerente, energia de vibratie locald a modurilor poate fi cuplatd printr-un termen anarmonic

neliniar. De exemplu, doud moduri de vibratie O si ® pot fi reprezentate ca functie simetrica in

raport cu valoarea pdtratd a acestor coordonate normale. Ca vibratie locald, energia modurilor

poate fi cuplatd printr-un termen anarmonic neliniar.

H :ﬂ(@j M_(@) MO0 M0
© 2 \ar 2 \ dt 2 2

—k,0" —ko®" -k, ©°0°. (2.22)

Unde M, Q. and kl- sunt masa efectiva, frecventa si parametrul anarmonic pentru modul

de vibratie i(i =¢,®) , respectiv kq’@ reprezintd cuplarea neliniard a modurilor normale de

oscilatii ale moleculei. Termenii anarmonici introdusi in Hamiltonianul ecuatiei (2.22) descriu

posibila distrugere a sistemului pentru o excitatie mai mare a sistemului provocatd de impulsuri
laser scurte [84] unde durata pulsului 7, <1/Q; . in astfel de situatie modurile ©si © devin
aperiodice conform teoriei catastrofei [85], iar sistemul de ecuatii pentru doud moduri ia forma:

d2
dr’

O(t) +{Q2 —47,0° 272,00+ 2T, %Q(t) =F, (1),

2

%@(t) Q2 — 4@ (1)~ 2 7,07 1O(1) + 2r®%®(z)=F@(f)~ (2.23)
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Aici am introdus constanta de atenuare I';, a fiecirui mod de cuplare prin interactiune

neliniard, Y, = kij /M, . Termenul anarmonic al fieciruia dintre moduri este descris prin constanta

neliniari ¥, =k, /M, . Potentialul anarmonic este descris de potentialul de localizare

tridimensional din Fig. 2.12a.

'y Al
AR
bJL A2
AN -A,
b s
7,) o @ |e)
a’ b*
A J Y
|7,y -2 e e o
a) b)

Fig. 2.12 a) Dependenta energiei potentiale a oscilatorului neliniar de cele doud moduri

normalizate x =M /2QQ si y =+ M /2Q0. b) Schema energetici pentru un astfel de

potential neliniar cu posibil Raman excitatie.
Impulsurile scurte laser externe, interactioneazd cu dipolul molecular al componentelor
virusului, astfel incat in reprezentarea simpla, aceasta capata forma H = —(P (E), E(f, Z)) Asadar,

campul laser induce polarizarea biomoleculei, ale carei componente in reprezentarea similard are

caracter de tensor, care depinde de simetria moleculelor excitate (de componentele virusului sau

bacteriilor) Pj (E)=a j,E,, iar datorita caracterului tensor al celor doua moduri de oscilatii propuse,

descompunem 4 (0,0), in serie Taylor relativ la componentele normale O si @

oa, a,
a,=a’+—L0+—L0+e(0%;0%00). Odati ce introducem expresia pentru @, in relatia
Jl Jl aQ 00 J >

Hamiltoniana, observdm ca interactiunea cu modurile locale de vibratie poate fi descrisda de

. . oa.
- . _ . . — . A . - . .
urmatoarea functie U, = a,, E E,Q, ,unde 0, =0;si 0,=0 iar a, =—2> trebuie si fie maxim
k
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simetric 1n functie de simetria biomoleculelor virusului sau bacteriilor. Avand in vedere ca pulsul

laser are aceeasi polarizare, 1l putem reprezenta prin functia Gauss dependentd de timp
E. = Eexp[—(t/ \/ETL)Q]cos(a)t). Acum rdmane sa rezolvam ecuatiile liniare de necuplare (2.23)
ca in referinta [86]. Pentru aceasta inlocuim partile dreptein sistemul deecuatie cu fortele motrice
generalizate  F;=—0U,; /00, si  reprezentim  solutia  in  aproximatia liniara
0, =0, ,exp[-T t]sin(Q 1), unde amplitudinea are urmatoarea dependentd de intensitatea, E,

durata pulsului, 7; si frecventa locala de oscilatic a modului normal ; (; se va obtine

Jrr EXd
N :—2L 07 exp[—(ijL)2/4].

Observand aceeasi dependentd exponentiali de (7, ca in Ref. [86], punem problema

excitarii sistemului de oscilatoare de cuplare (2) astfel incat “frecventa neliniard”

\/Qé —4y, < 0> >-2 Zyo < ®? > sa obtind valoarea zero, ceea ce corespunde distrugerii modului

de vibratie local dupa numarul finit de impulsuri laser scurte. Daca e sa s considerdm setul de
. . A . . -1 A A .
impulsuri consecutive “n” care sunt generate in intervalul de timp T <I';, astfel incat energia

cumulata de oscilatorul local dupa impulsurile predecesoare sa poata fi utilizata in urmatoarele
excitatii de impuls. De exemplu, dupa primul impuls, amplitudinile modelelor O si ® sunt
descrise prin expresia de mai sus. Introducerea acestei expresii in sistemul de ecuatii (2) obtinem
nt Ela’

——Lexp[—(Q,7,) /2].

urmitoarele valori medii ale lui Q2 $10° <O’ >=
’ ST 2R

In asa fel, obtinem noi moduri de oscilator neliniar de frecvente ale sistemului de ecuatii

(2.23) descrise prin ecuatii diferentiale liniare cu frecvente renormalizate prin primul impuls

%Q(fﬂ{ﬂi —4y.(0*) ~ 242 (@*) 0+ 2T, %Q(rFFq(f%

2

%@(z) O — 4o (O7) =210 (O)O+ 2T, %®(,)=F®(t), (2.24)

Solutiile acestor ecuatii, similare cu expresia (2) unde in loc de O, ;» este folositd de noua
expresie:
o,) = Qmexp[—rqu ]Sm(thz) + Qozexp[_rqtz ]Sin(th2)~ (2.25)
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Partea a doua a relatiei (2.25) contine solutia particulara a excitatiei oscilatorului dupa al

Jrr E2d
2~LU0 ———Leaxp[-(~Q,7,) /4], ar & =/Q2 —47,(0*) ~27,,(®).

doilea impuls unde : 9y, =

Procedura data de excitare a oscilatorului neliniar poate continua atat timp pana cand una

dintre amplitudinile oscilatiilor atinge linia de separare maxima a functiei potentiale neliniare
U, (0, 0) reprezentata in fig.2.12(a). Aceasta interpretare corespunde situatiei in care frecventa

modului vibrational a atins valoarea zero dupa n impulsuri scurte si in acest caz rezulta ca:
= 42,400 =27,6(0,) =0,
sau
Qf —47,(02)=27,,(02) =0. (2.26)

Intr-adevar, acest efect poate fi observat intr-un singur impuls de excitare descris de sistemul

neliniar al ecuatiei (2.23).

Metoda de excitare descrisa mai sus depinde de conditia atribuitd duratei pulsului aplicat in
raport cu frecventa de vibratie a biomoleculelor 07, <1. Deoarece oscilatorul molecular local este

descris prin ecuatii neliniare, frecventa locald depinde de energia excitatd a unei astfel de

biomolecule. Pentru a evita aceastd dificultate, este mai bine sa ludm in considerare un puls laser
-1 PR s . o g
mare Q' >Q7, >1, astfel incat in momentul excitdrii cu ajutorul radiatiei pulsate sa putem

provoca excitatii selective biomoleculelor.

2.6. Procedeu diagnostic de determinare a ratei de decontaminare a biomoleculelor din

solutia de drojdie sub actiunea radiatiei UVC pulsate ca functie de a timp.

Iradierea cu radiatii ultraviolete de tip C (UV-C) este o tehnica care poate distruge
capacitatea microorganismelor de a se reproduce. Aceste metode sunt posibile cu ajutorul laserelor.
Radiatia laser pulsata are un efect devastatorin comparatie cu cea continud, deoarece are o energie
de varf mult mai mare pe segmente Inguste de timp, si poate provoca excitari ale materiei in
proportii mult mai mari. De aceea 1n aceasta lucrare ma voi axa pe radiatia laser pulsata ca fiind

foarte eficientd in decontaminarea agentilor patogeni.

61



Pulsurile optice permit investigarea materiei in corelatie cu timpul [87], ridicdnd numeroase
intrebari fundamentale. De exemplu: ce efecte are o propagare scurta a unui impuls optic asupra
biomoleculelor? Cum interactioneazda un numar finit de impulsuri cu patogenii intr-un interval de
timp definit? Care este doza minima necesara de radiatie pulsata pentru inactivarea totala a

patogenilor?

Pentru a raspunde acestor intrebdri, este esential sd evaludm in ce masurd metodele
experimentale disponibile pot furniza informatiile necesare. Totusi, experimentele care implica
patogeni periculosi necesita conditii speciale de sigurantd pentru a preveni raspandirea acestora in

afara mediului controlat al laboratorului.

Din acest motiv, se prefera utilizarea unor organisme-model, cum ar fibacteriile si fungii non-
patogeni, care nu prezinta riscuri pentru cercetatori si pentru mediul inconjurator, chiar si in cazul
unui contact direct. In cadrul acestui studiu, bacteriile din solutia de drojdie a fost considerati cea
mai potrivita, datorita proprietatilor sale experimentale convenabile. In plus, rezistenta ciupercilor
de drojdie la radiatia UV-C este comparabild cu cea a speciilor de Candida sp. si, in unele cazuri,
similard cu rezistenta unor bacterii procariote [88]. Acest aspect face ca drojdia sd fie un model

biologic adecvat pentru investigarea eficientei decontaminarii prin radiatie pulsatda UV-C.

In acest caz, se va incerca de a opera cu durata impulsurilor laser la diferite frecvente in ideea
de a observa unele efecte fizice asupra fungilor din solutia de drojdie. Pentru a vedea aceste
schimbari ale materiei in urma actionarii cu radiatii UV-C, tehnici precum microscopia optica,
spectroscopia optica sunt binevenite pentru a fi folosite. Iar pentru a fi siguri de modificarile
aparute fungilor in urma efectelor fizice aplicate, vom supune solutia de drojdie la cresterea si
multiplicarea 1n placi Petri. Aceasta tehnica de crestere si multiplicare in placi Petri ofera
informatii valoroase asupra dinamicii populatiei si cresterii fungice in timp. Datele obtinute
experimental, clar v-or demonstra eficienta utilizarii radiatilor UV-C in scopul inactivarii

patogenilor, in cazul nostru a fungilor de drojdie.

2.6.1. Analiza oscilografica a radiatiilor pulsate scurte

In aceasta sectiune se va studiaeficienta radiatiei UV-C emise de catre laser in regim de puls,
cu scopul inactivarii bacteriilor din solutia de drojdie. Ideea principala este concentratd in
estimarea formei si latimii impulsului transmis pand si dupa iradiere din proba. Pentru a aborda

matematic si a analiza eficienta radiatiei UV-C emise de un laser in regim de puls, cu scopul
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inactivarii bacteriilor din solutia de drojdie, si pentru a estima forma si latimea impulsului transmis

inainte si dupa iradiere, putem dezvolta un model matematic care sa descrie procesul.

Un impuls laser UV-C cu durata de 5 ns (nanoseconde) poate fi aproximat matematic ca o
functie Gaussiana sau o functie de tip sech® (hiperbolic secant patrat), datoritd formei tipice a
impulsurilor laser scurte. Configuratia schematica a experimentului pentru realizarea acestei idei

este prezentata in Fig. 2.13.

o O

CH;1_ Cl-I-Z
TEILE

Oscilloscope

UV Laser

-------- ol
254nm

Fig. 2.13. Schema instalatiei de detectare a formei impulsului

Alici, se va folosi un laser UV-C care functioneaza in regim de puls cu durata unui puls de
5ns si cu lungimea deundd de 254 nm. Energii joase de aproximativ 4 mJ se vor utiliza pentru a
nu provoca deteriorarea fotodetectorului. Pentru detectarea si inregistrarea formei initiale ale
pulsului, impulsul emis este separat de divizorul de fascicul M1, unde o buna parte a energiei

impulsului de aproximativ 96% este transmisd probei si doar o micd parte a pulsului de
aproximativ 4% este reflectata catre fotodetector. Impulsul care iese din proba este reflectat mai

departe spre fotodetector de catre divizorul de fascicul M2. In asa fel semnalul detectat al ambelor

impulsuri si datele de reconstructie sunt inregistrate la osciloscop.
Intensitatea impulsului / puls (f) este descrisd de o functie Gaussiani:

G )?

1, ()=1e 20
unde: [ - intensitatea maxima a impulsului,
I, - timpul central al impulsului,
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o - parametrul care determina latimea impulsului, legat de durata impulsului 7 (din

engleza FWHM, Full Width at Half Maximum) prin relatia: 7 =2+/21n20c ~2.3555 -

In cazul nostru pentru un impuls de 5 ns sau 7 =5x107"s,

r5x107

o~ ~ ~2.12x107s.
2355  2.355

Osciloscopul inregistreaza o medie a 100 de impulsuri pentru a reduce zgomotul. Numeric,

acest proces poate fi modelat astfel:

- generam 100 de impulsuri cu zgomot Gaussian adaugat:

LO=10+6(0), 6O ~N(0,05,,),

zgomot

- calculam media:

1 100
I . (t)=—>1 (7).
medlat() 100; k()

In Fig. 2.14, este prezentat forma pulsului detectat cu ajutorul osciloscopului atunci cand

un numar diferit de impulsuri sunt transmise prin solutia de drojdie.

1.0 q
—— 180 Pulsuri
0.8
. —— O Pulsuri
5
T
o 0.6
iol
T
‘©
[
o 044
c
0.2 1
0.0 T T T T T T 1
-5 0 5 10

Timul (ns)
Fig. 2.14. Forma pulsului dupa diferiti timpi de iradiere

Din punct de vedere fizic, aici apare notiunea denumar depulsuri, frecventd, durata pulsului
si doza de radiatie. Intr-un fel sau altul toate aceste notiuni au acelasi sens ca de exemplu, odata

cu scaderea numarului de impulsuri scade si doza de radiatie similar cu schimbarea frecventei la
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interval detimp constant. Graficul rosu dinFig. 2.14, corespunde unui impuls transmis prin sonda.
In aceasta situatie, intensitatea pulsului detectata de osciloscop corespunde cu 0,6 unitati. Dupi ce
solutia este iradiata cu 60 de impulsuri UVC, se poate observa cd intensitatea detectata creste la
0,8 (vezi curba verde). Acest lucru inseamni ci o parte din bacterii au fost inactivate. In cele din
urmd, pentru iradierea solutiei cu 180 (albastru) si 300 de impulsuri (violet) intensitatea

fasciculului laser detectat creste la 0,95. Dupa cum se poate observa, rata de inactivare creste si

ajunge la maxim.

O analizd bazati pe energia totald a impulsului de E__ =30mJ=30-10"J unde puterea

total

medie P ;. a impulsului poate fi estimati ca raportul dintre energia totald si durata impulsului

T.

E, 30-10°

_ total

P = _
medie 2 3.65-107°

~822:10°W =822MW ,

indica o intensitate extrem de mare pe durata foarte scurta a pulsului.

Doza aplicatd pe unitatea de suprafatd ( D, in mJ/cm?) depinde de energia impulsului si

) o . . . . 2 . . e
dearia sectiunii fasciculului. Presupunand o arie 4 =lcm” (valoare ipotetica pentru simplificare):

E
th—"‘a':&:?)OmJ/cmz-
A 1

Pentru n = 300 impulsuri (vezi Fig. 2.14.)

D, =300-30=9000mJ/cm* =9J/cm’,

Folosind modelul cinetic anterior N=N,-e", unde k=k,-D, si presupunand

k, =0.00033cm’/mJ s, se obtine ca:
k =0.00033-9000=2.97s"
Pentru s =30s (durata totald a iradierii cu 300 impulsuri):

N 2
-2.97-30 —89.1
—=¢ =e ~ 0 .

N,

Aceasta indica o inactivare aproape completa a fungilor la o doza cumulata de 9 J/cm?.
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In cele ce urmeazi, voi prezenta trei grafice ilustrate in Figura 2.15, elaborate pe baza
calculelor detaliate si a analizei anterioare a impulsurilor laser UV-C (Q-Smart/Q-Scan), luand in
considerare energia totala a fiecarui impuls de 30 mJ. Aceste grafice sunt concepute pentru a oferi
o reprezentare cantitativd si riguroasd a datelor experimentale, reflectind comportamentul
temporal si energetic al radiatiei emise, esential pentru evaluarea eficientei procesului de iradiere

si a impactului asupra probelor biologice, cum ar fi fungii de drojdie.
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Fig. 2.15. a) Dependenta intensitatii ca functie de numarul de pulsuri. b) Variatiile

latimii impulsului. ¢) Doza totala aplicata in functie de numérul de impulsuri.

Figura 2.15.a aratd cum variaza intensitatea maxima (exprimatd in a.u.) in functie de
numarul de impulsuri. Din grafic se observa ca intensitatea scade usor la 60 de pulsuri (0.4 a.u.),
apoi creste si se stabilizeaza la 0.6 a.u. pentru 180 si 300 de pulsuri. Variatiile latimii impulsului
in functie de numdarul de impulsuri sunt ilustrate grafic in figura 2.15.b, undese observa o variatie
usoard intre 3.59 ns si 3.69 ns, indicand o stabilitate relativa a duratei impulsului. Doza cumulata
fatd de numarul de impulsuri este prezentat in graficul din figura 2.15.c. Acest grafic arata doza
cumulatd (in mJ/cm?) in functie de numarul de impulsuri, presupunand o arie a fasciculului de 1

cm? si o energie de 30 mJ per impuls. Doza cumulata creste liniar cu numéarul de impulsuri: 1800
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ml/cm? la 60 pulsuri, 5400 mJ/cm? la 180 pulsuri, si 9000 mJ/cm? la 300 pulsuri, reflectand o

crestere proportionald a energiei livrate.
2.6.2. Metoda de analiza microscopicd

Analiza microscopicd se referd la diferite tehnici si metode de cercetare a structurii
materialelor prin microscopie optica si electronica. In prezent, o multitudine de tehnici de analiza
si caracterizare a materialelor sunt disponibile, ocupand o pozitie unicd in investigarea diferitelor
caracteristici, cum ar fi morfologia, compozitia si structura chimica, topologia, proprietitile de
suprafata, proprietdtile moleculare si microstructura [89]. Printre cele mai cunoscute tehnici de
analizd microscopicd ce pot fi utilizate in acest sens se numard: microscopia opticd (MO),
microscopia electronicd de baleiaj (MEB, eng. SEM — Scanning Electron Microscopy),
microscopia electronica in transmisie (MET, eng. TEM — Transmission Electron Microscopy) si
microscopia de fortd atomica (MFA, eng. AFM — Atomic Force Microscopy) [90,91]. Pentru a
intelege mai bine rolul acestor tehnici, in Fig. 2.15 este reprezentata diferenta dintre aceste metode,

precum si utilizarea lor in cercetare.

Dimensiunile materiei
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Fig. 2.15. Tehnici de cercetare a materiei

Microscopia optica este cea mai veche dintre tehnicile de microscopie, fiind, de asemenea,
cea mai simpla, deoarece materia cercetata poate fi vizualizata direct cu o putere de marire de pana
la 1500x%, cu o rezolutie teoretica de 200—300 nm in rezolutie laterala si in 500 —700 nm rezolutie
axiala [92]. Este o tehnica de imagistica bidimensionald la baza careia serveste un microscop optic
simplu cu doua lentile convergente, un obiectiv si un ocular ce utilizeaza teoria optica a lentilelor

pentru a functiona. Lumina care iese din proba este colectata de obiectiv si directionata catre ocular.
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Rezolutia laterald a unui microscop optic este limitatd de lungimea de unda a luminii utilizate si

de apertura numerica a obiectivului, fiind descrisd de formula lui Abbe:

A
Rlateral =1
2-NA
unde A este lungimea de unda a luminii (de obicei in intervalul 400-700 nm pentru lumina
vizibild), iar NA este apertura numericd a obiectivului. Pentru un obiectiv tipic cu NA=1.4 si
A =550nm, rezolutia laterald este de aproximativ 200nm. Rezolutia axiald, pe de altd parte, este

data de:

2-2

Raxial = NA2
Aceasta descrie capacitatea microscopului de a distinge detalii in directia axei optice. Microscopia
optica ajuta la observarea diferitelor caracteristici, cum ar fi dimensiunea, forma, uniformitatea,

continutul de goluri, analiza defectiunilor si controlul calitatii [93].

Cu ajutorul microscopiei optice am obtinut o serie de imagini bidimensionale (2D), care s-
au dovedit extrem de utile in cercetarea suspensiei de drojdie. Pe baza acestor imagini, am putut
determina concentratia fungilor de drojdie pe unitatea de arie, atat inainte, cat si dupd procesul de
decontaminare realizat prin expunerea la radiatii UV-C. Rezultatele au fost obtinute utilizand un
microscop optic cu o putere de marire de 400x,au aratat pentru fungii de drojdie o morfologie de

la forme ovale, sferice pand la forme neregulate cu dimensiuni cuprinse intre 15—30 um. Totodata,

a fost determinat numdrul de fungi per imaginile obtinute inainte de aplicarea radiatiilor
ultraviolete, care este de aproximativ 800 de colonii pe mm?. Distributia dimensiunilor pare sa
fie aleatorie, dar numarul de colonii scade cu dimensiunea. Pentru numarul (7)) si diametrul ()

coloniilor dedrojdie dinseturile de probe experimentale pe care le-am obtinut, se propune folosirea

distributiei Gauss pentru descrierea statistica [94], care este definita ca:

—n,)’ d —d )
exp _azm) 1 4,4,

1
e CXPp| ——(——|. 2.2
,272'0'5 20-3 \ ’27[(7;” ZO'dn ( 7)

Relatia (2.27) reprezintd doua distributit Gauss corelate dintre care o distributie dupa

W(n,d)=

diametru fungilor, iar alata dupd o mediere a numarului de fungi din mai multe imagini obtinute

cu ajutorul microscopul optic din diferite parti ale probei (Fig. 2.16).
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Fig. 2.16. llustratie privind medierea numarului de fungi la diferite parti ale probei

Aceasta distributie descrie probabilitatea ca o colonie sa aiba un anumit diametru 4. Pentru

a caracteriza variatia concentratiei fungilor inainte si dupa decontaminare, am calculat variatia

procentuala a densitatii coloniilor:

N,-N,
AC =——-L.100,
N,

i

unde N,,N ; reprezintd numarul de colonii pe unitate de arie Inainte si, respectiv, dupa

aplicarea radiatiilor UV-C. Pentru a modela efectul radiatiilor UV-C asupra coloniilor, am utilizat

o ecuatie exponentiald de descrestere a populatiei fungilor in functie de doza de radiatie D:

N(D)=N,-exp(-kD),

unde N, este numirul initial de colonii, k este constanta de eficienti a decontamindrii, iar

D este doza deradiatie UV-C (exprimatd in m.J / cm2). Aceasta ecuatie permite estimarea ratei

de reducere a coloniilor in functie de intensitatea si durata expunerii la radiatii.

Inrelatia 2.27, valorile O, este variatia dimensiunii iar 0, - variatia numarului de colonii
de drojdie pentru aceleasi diametre d,. Pentru o analizd a rezultatelor experimentale pe care le-

am obtinut, vom estima valorile medii ale numarului 7,*7 si 0, =2, cu mirimea diametrului
(d) ale coloniilor de drojdie prezente in probele pregatite pentru decontaminare. Alte valori

luate in calcul ca fiind valorile inainte de decontaminare sunt d, /d,, =0.05/nsi 0, =0.1/d,

unde dsp este diametrul imaginii obtinute cu ajutorul microscopului optic (Fig. 2.17a).

69



Figura 2.17. Imaginii obtinute cu ajutorul microscopului optic. a) inainte de

decontaminare ; b), ¢) si d) dupa decontaminare

Urmare a radiatiilor ultraviolete aplicate asupra solutiei de drojdie la intervale de timp
diferite de 5, 10, si 20 de minute (vezi Fig. 2.17 a, b, ¢), se observa o diminuare a numarului de
fungi pe imaginile obtinute. Acest lucru spune despre o actiune eficienta a radiatiilor UV-C in
procesul de decontaminare. Metoda microscopiei optice oferd date clare despre numarul de
patogeni si dimensiunea lor per unitate de arie, dar nu poate oferi informatii despre forma de via a
materiei. Pentru a investiga integritatea formei microorganismelor, la fiecare interval de timp
studiat au fost efectuate dropcast-uri pe plachete de siliciu. Filmele subtiri obtinute prin dropcast
au fost analizate prin microscopie electronic de baleiaj (SEM), care permite observarea detaliilor

morfologice la o mérire de aproximativ 2500x.

Tnitial

Figura 2.18. Micrografii SEM ale solutiei initiale si la diferite timpuri de iradiere (10, 20,
30, 40 si, respectiv, 60 de secunde), cu magnificare 500 si 2500x.

Rezolutia SEM este superioard microscopiei optice, fiind limitat de lungimea de undd a

electronilor si de energia fasciculului, descris de relatia de Broglie:
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ﬂ_h

< J2mE’

unde 4, este lungimea de unda a electronilor, / este constanta Planck (6.626 x 1074/ .s), M,

este masa electronului (9.109 x 107" kg), iar E este energia fasciculului de electroni. Pentru un
SEM tipic cu E = 20 keV , lungimea de unda a electronilor este de ordinul picometrilor,
permitand rezolutii de pandla 12 nm. Odata ce exploram materia la o marire de 2500x, este posibil
sa observam modificdri morfologice ale fungilor de drojdie, cum ar fi deformari ale membranei
celulare sau fragmentarea coloniilor. Pentru a cuantifica efectul radiatiilor UV-C asupra inactivarii
coloniilor, am modelat reducerea populatiei fungilor folosind o ecuatie diferentiald care descrie

rata de inactivare:

AN _ i
dt ’

unde N (¢) reprezintd numadrul de colonii viabile la timpul ¢, k este constanta de inactivare

(in ¢cm2/mJ ), iar [ este intensitatea radiatieci UV-C (in mW /cm2 ). Solutia acestei ecuatii

diferentiale este datd de legea exponentiald de descrestere: N (t) = Noexp(—klt), unde N, este

numadrul initial de colonii, iar feste timpul de expunere la radiatii (in secunde).

2.6.3. Metoda spectroscopica de analiza

Spectrometria opticd reprezintd una dintre metodele fizice moderne de studiu al structurii si
proprietatilor substantelor, avand la baza interactiunea materiei cu radiatia electromagnetica, fie
aceasta monocromaticd, fie un spectru continuu de radiatii. Inurma acestui proces, materia poate
produce fenomene de imprastiere a radiatiei sau de absorbtie selectiva, caracteristice fiecarui

compus in parte.

Atunci cand energia radiatiei incidente este absorbita de cétre substantd, la nivel molecular
se produc tranzitii ale moleculelor din starea fundamentala catre stari excitate (nivele energetice
superioare), asa cum este ilustrat in Fig. 2.19. O astfel de tranzitie este posibild doar in cazul in
care energia fotonului incident corespunde exact diferentei dintre doud niveluri energetice ale

E

fundamental *

moleculei: E=FE

excitat
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Figura 2.19 Absorbtia radiatiei UV-C de catre molecula cu tranzitia ei pe nivele energetice.

In figura de mai sus AE este diferenta de energie intre starea fundamentala si cea excitata,
insd A este lungimea de unda a radiatiei incidente implicate in tranzitia cuantica a moleculei de pe

un nivel pe altul si se supune urmatoarei relatii:

AE=E -E =%, (2.28)

unde, 2 _he este lungimea de unda, iar frecventa v :%, Ef si £, sunt energia starii
AE

fundamentale si celei excitate, #— constanta lui Planck, € — viteza luminii in vid si V —

frecventa radiatiei emise.

Odata ce moleculele ajunse in stari energetice superioare, dupa un timp de viatd de
-8 . e s e e o
t=107"s, revin la starea initiald sau fundamentala fie prin pierdere ne-radiativa de energie, fie

prin emisia unor radiatii caracteristice celor de excitare (cea absorbitd). Natura nivelelor
energetice este determinatd de domeniul spectral al radiatiilor de excitare. Aparitia unei linii in
spectrul de absorbtie analizat se datoreaza tocmai acestei radiatii, iar procesul de formare a liniilor
spectrale se numeste spectru de absorbtie al sistemului respectiv, care usor poate fi analizat cu

ajutorul unui spectrofotometru, fiind o reprezentare a absorbtiei 4 in dependenta de V sau A.

Altfel spus, inregistrarea radiatiei care iese din proba conduce la obtinerea de spectre moleculare,
astfel incat dupa natura lor spectrele pot fi de absorbtie sau de emisie. Ca urmare, spectrele
corespunzatoare, numite spectre electronice, dau informatii asupra starii electronice a moleculelor
[95]. In dependenta de lungimea deundd A aplicati la iradierea probei, tehnici de spectroscopie
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electromagnetica sunt cunoscute ca: spectroscopie a rezonantei magnetice nucleare (A4 >100um),
spectroscopie in infrarosu sau IR (1 =1-20nm), spectroscopie ultraviolet-vizibil sau UV-Vis
(A =200 —800nm), spectrometrie de absorbtie a razelor X (A <100nm ), etc. Se va acorda atentie

in acest capitol metodei de spectroscopie ultraviolet-vizibil si microscopiei electronice cu scanare,
deoarece ele reprezintd metodele fizice moderne de studiu a structurii si proprietatilor substantelor
anorganice si organice. Odata ce multi compusi absorb radiatiile din domeniul UV-Vis, metoda
respectivd de analiza spectrald este utilizatd pe scard mare la determinarea unei game largi de

substante, in special probele in faza lichida si solida.

Descrierea cuantica a tranzitiei nu este altceva decat absorbtia radiatiei UV-C este descrisa
de interactiunea campului electromagnetic al fotonului cu dipolul electric al moleculei.

27

Probabilitatea tranzitiei este datdderegula deaur alui Fermi: W, ;= 7 | <(// ; | I:Iint | '//,-> [ p(E f),

unde y,,y, sunt functile de unda ale starilor initiale si finale, I:Iim este Hamiltonianul de

: : . - C e e h A

interactiune, p(E,) este densitatea de stari la energia finald, si h:2—. Pentru un camp
T

electromagnetic Hamiltonianul de interactiune este produsul vectorial dintre momentul de dipol

-

electric al moleculei 7 si cAmpul electric al radiatiei E, sau H = —7i-E . Elementul de matrice

1

al dipolului este: <l// ; | | ‘//i> = J.z//; Ly, dV ,iar totodatd aceasta integrala determina probabilitatea

tranzitiei. Ca de exemplu daca <W ; | | ‘//;> =0, tranzitia este interzisa (reguli de selectie).

Fungii din solutia de drojdie, inofensivi si usor de studiat in laborator, prezintd o rezistenta
mai mare la radiatiile UV-C decat multe bacterii sau virusi, inclusiv COVID-19, conform studiilor
[96]. Pentru cercetarea metodelor spectroscopice, acesti fungi au fost iradiati cu radiatii UV-C
pulsate la intervale variate. Partea principala a echipamentului de masurare, este prezentat in Fig.
2.20, consta din sursa de radiatie ultravioleta C care emite radiatii scurte in impulsuri de 254 nm
catre proba plasatd intr-un suport de cuvetd cu patru porturi de lumind perpendiculare unul pe

celalalt.
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Fig. 2.20. Schema Instalatiei de analiza spectrala

Astfel sursa UV-C utilizatd pentru decontaminarea solutiilor poluate a fost posibild cu
ajutorul a doua lasere, unul solid (Q-smart) si altul pe baza de solutie (Q-scan). Primul laser
(Nd:YAG)opereaza cu un fascicul pulsat cu lungimea deundade 1064 nm sicu o durataa pulsului
de 5 ns. Pentru a obtine lungimi de unda din domeniul ultraviolet s-a procedat in felul urmator:
pulsul de la laserul solid a fost trecut printr-un generator de dublare a frecventei 2w, astfel incat
la iesire sa obtinut A/2 adicd 532 nm. Mai departe acest puls cu lungimea deunda 4 =532nma
fost trecut printr-un laser cu solutie de cumarind 500, unde la iesire din el sa obtinut lungimea de
undadoritd A =254nm, cu durata a pulsului de 5 ns. Prin incercari de configuratii experimentale
repetate (vezi Fig. 2.21), au fost identificate parametrii experimentali ai acestei instalatii pentru

care am obtinut iradieri de calitate optima.

Q-SMART Q-SCAN
400 12
350 10
300 B
£ 250 E "
200 @ 6
[ au
51 £ a
100
50 2
0 0
0 20 a0 60 80 100 120 ] 20 a0 60 80 100 120
Swich-Delay Swich-Delay

Fig. 2.21. Configuratia parametrilor laserilor Q-SMART si Q-SCAN

Odata ce elementele de baza din ADN-ul agentilor patogeni absorb foarte bine radiatiile
ultraviolete 1n intervalul 220-280 nm [4], este interesant daca in cazul fungilor de drojdie se v-a
observa acest efect. De aceea se va incerca din punct de vedere experimental a se studia

modificarile spectrale iIn mod specific in intervalul dat (220-280 nm) la diferite timpuri de

expunere la radiatiile UV-C. De aceia, la fiecare cinci minute, radiatia ultravioletd urmeaza a fi
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opritd pentru a efectua masuratori spectrale cu ajutorul spectrometrului Flame-S-UV-VIS,
(200—-850 nm) si in aceste intervale de timp se vor face imagini, cu ajutorul microscopului optic
atat si cu cel electronic pentru analiza progresului inactivarii coloniilor de drojdie in functie de

timpul iradierii.
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Fig. 2.22. Evolutia in timp a absorbantei solutiei de drojdie.

Cercetarea s-a concentrat asupra analizei modificarilor spectrale in intervalul 220-280 nm,
interval in care radiatiile ultraviolete sunt intens absorbite de acizii nucleici din ADN-ul agentilor

patogeni, impiedicandu-i astfel sa se mai poata replica sau sa provoace infectii.

Dupa cum se observa in figura de mai sus, absorbanta prezinta o tendintd de scadere odata
cu cresterea timpului de iradiere asupra fungilor de drojdie. In general, atunci cand un fenomen
fizic actioneaza asupra unei solutii si determind diminuarea absorbantei 1n functie de timp (Fig.
2.22), aceasta indicd existenta unei transformiri la nivel molecular. In cazul nostru, fungii de
drojdie absorb radiatia UV-C din ce in ce mai putin pe masura ce timpul de expunere creste, ceea
ce determind cresterea transparentei solutiei. Acest fenomen se datoreaza reducerii progresive a

concentratiei fungilor, proces care conduce implicit la depoluarea solutiei.

2.6.4. Analiza cresterii si reproducerii fungilor de drojdie in plici Petri

Din imaginile obtinute prin microscopie electronica de baleiaj (SEM) se poate determina
cu usurintd forma si dimensiunea celulelor de drojdie, acestea prezentand, in mod obisnuit,

morfologie sfericd, ovala sau cilindricd, cu dimensiuni medii cuprinse intre 4 si 14 um. Dupa cum
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s-a demonstrat, radiatiile ultraviolete exercita un efect letal asupra microorganismelor, efect care
depinde de timpul de expunere, fiind maxim la lungimea deunda de 254 nm. Aceste radiatii pot
produce modificari semnificative la nivelul ADN-ului, conducdnd la moartea fiziologica a
celulelor expuse. Totusi, microorganismele pot, in anumite conditii, sa isi refaca structura afectata
prin procesul de fotoreactivare. Astfel, in prezenta luminii sunt activate enzime specifice care

desfac dimerii de timind formati in urma iradierii, iar in conditii de intuneric celulele pot repara

ADN-ul prin eliminarea si inlocuirea portiunilor denaturate.

Pentru a demonstra acest lucru se vor crea conditii favorabile pentru ca celulele de drojdie
sa se poatd dezvolta in timp. In vase Petri umplute cu agar-agar v-om pune la dezvoltat culturile
din solutia noastra de drojdie dupa iradierea ei cu doze diferite de radiatie. Rezultatele obtinute ne
vor oferi o informatie corectd despre eficienta inactivarii biomoleculelor cu ajutorul radiatiilor

ultraviolete C.

Pentru a efectua un calcul simplu in acest context, consideram un fascicul laser cu o energie

de 30 mJ si un diametru de 10 mm, care iradiazd un volum de drojdii situat intr-o cuvad cu

dimensiunile 10 x 10 x 10 mm. In acest caz, fluenta (F ), definitd ca energia pe unitatea de

suprafata, se calculeaza utilizind formula:

unde E=30mJ =30x10""J =0.03J este energia fasciculului, iar A este aria suprafetei iradiate.

2 2
A= n(%j = n-(O'ij = 7-(0.005)* = 7-0.000025 ~ 7.854x10° m".

0.03

. X

Astfel, fluenta este: F =

Efectul radiatiilor UV-C asupra drojdiei urmeazd modelul de inactivare exponentiala:
kD
S=e",

unde:

S - fractia de celule supravietuitoare.
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k- constanta deinactivare (specifica microorganismului si lungimii de undd; valoarea ipotetica din

raspunsul anterior a fost k=0.01m*/J)
D - doza de radiatie, care in acest caz este fluenta F ~382J/m’

Substituind:

~0.01-382 3.82
S=e =e )

Folosind ¢~ ~0.022, rezulta ca aproximativ 2.2% dintre celule supravietuiesc iradierii cu aceasta

doza.

Doza de 382 J/m? este semnificativd si, conform modelului, reduce drastic viabilitatea

celulelor de drojdie (doar ~2.2% supravietuiesc). Aceasta confirma efectul letal al radiatiilor UV-
C.

Timpul de crestere si de inmultire a celulelor de drojdie a fost de 72 de ore, iar rezultatele

sunt prezentate in Fig. 2. 23. Dilutia de 1:10 implica reducerea concentratiei fungilor conform
. C . . . C
relatiei: ¢, = D unde: C,este concentratia initiald a fungilor, C,este concentratia dupa dilutie,

D este factorul de dilutie.

In Fig. 2.23 sunt prezentate culturile obtinute din solutia initiald (randul de sus) si, respectiv,

din solutia diluata (rdndul de jos). Diluatia a fost realizatd pentru a preveni suprapunerea fungilor

si pentru a permite numararea mai precisa a coloniilor.

In faza initiald, densitatearidicatd a fungilor din vasul Petri nu permite o estimare exacta a
numarului acestora. In schimb, 1n cazul solutiei diluate, distributia coloniilor este suficient declara

pentru a obtine rezultate cuantificabile.

De asemenea, pentru a observa evolutia, fungii din vasul Petri corespunzator solutiei diluate

au fost lasati sa se dezvolte in continuare, in scop comparativ si exploratoriu

Pentru curiozitate am lasat fungii din vasul Petri al solutiei diluate ¢ = 60s pentru a observa

careva transformdri la o perioada mai mare de timp.
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- _ ee

Fig. 2.23 Evolutia in timp a dezvoltirii fungilor din solutia de drojdie.

Dupa cum se vede in Fig. 2.24, peste o siptamana nu se vad schimbari esentiale, dar dupa
2 saptamani a mai aparut un structura fungica marcata cu rosu. Aceasta spune despre proprietatea

biomoleculelor de a se fotoreactiva in prezenta luminii si conditiilor favorabile de dezvoltare.

Dupa 7 zile Dupa 14 zile

Dupa 3 zile Dupa 22i|e

Figura 2.24 Evolutia in timp a dezvoltarii fungilor din solutia de drojdie.

2.7. Concluzii la capitolul 2

Aspecte ale interactiunii radiatiilor electromagnetice cu materia au fost cercetate. In baza
acestor concepte au fost dezvoltate diferite mecanisme de interactiune a radiatiilor UV-C pulsate

cu biomoleculele.
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Modelul neliniar de interactiune a biomoleculelor cu radiatii pulsate scurte a fost propus.
Metoda de excitare al modelului neliniar propus depinde de conditia atribuitd duratei pulsului

aplicat in raport cu frecventa de vibratie a biomoleculelor

Modul de absorbanta a solutiei de drojdie, in intervalul de lungimi de unda 200-400 nm la
diferiti timpi de iradiere fost analizat, unde o scadere a absorbantei odata cu cresterea timpului de
iradiere asupra fungilor de drojdie a fost observata. Odata ce lichidul devine mai translucid,
concentratia de fungi din solutia de drojdie este in scadere in raport cu timpul expunerii. Cu cat
mai mult creste timpul expunerii fungilor sub actiunea radiatilor UV-C cu atat mai mult

absorbanta este in descrestere.

Pentru a verifica integritatea formei microorganismelor continute in solutia de drojdie, au fost
investigate filmele subtiri obtinute prin dropcast cu ajutorul metodelor FTIR si microscopie

electronica de baleiaj (SEM).

Calculele demonstreaza ca iradierea UV-C pulsata reduce semnificativ populatia de fungi din
drojdie, iar aceastd reducere a absorbantei reflectd scdderea concentratiei fungilor viabili,
masurabild cu un spectrofotometru.

Energia unui foton UV-C, la lungimea de unda 1 =254 nm, calculatd ca E ~4.89¢V , este
suficientd pentru a induce daune fotochimice in legaturile ADN-ului fungilor, contribuind la

mnactivarea lor.

Energia totald de 30 mJ per impuls, combinatd cu o duratd 7 ~ 3.65ns, genereaza o putere

medie de aproximativ 8.22 MW ,ceea ce explica eficienta ridicatd a iradierii UV-C asupra fungilor.

Cresterea numarului de impulsuri (de la 0 la 300 ) optimizeazd doza cumulatd (pana la

9 J /cm?*pentru 300 impulsuri), ducand la o inactivare aproape totala a fungilor.

Fluenta fasciculului laser: ~ 382 .J/mz2, suficientd pentru a inactiva ~97.8% din celulele de

drojdie, conform modelului exponential.
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3. INFLUENTA INTENSITATII RADIATIILOR UV ASUPRA RATEI DE
DECONTAMINARE A AGENTILOR PATOGENI

3.1. Aproximatia Born Oppenheimer racordata la dimerizarea ADN sub actiunea

radiatiei

Legaturile chimice dintre atomii unei molecule depind in mare masura de pozitia relativa a
acestora si pot fi influentate sau rupte sub actiunea unui cdmp electromagnetic. Descrierea lor se
realizeaza 1n cadrul mecanicii cuantice, intrucat proprietatile fizice si chimice ale moleculelor sunt

determinate de natura cuantica a interactiunilor din interiorul acestora.

In chimia cuantici si fizica molecular, cel mai utilizat model de aproximatie matematica
pentru studiul dinamicii moleculare este aproximatia Born—Oppenheimer (B—O). Aceasta
presupune ca functiile de unda ale nucleelor atomice si ale electronilor dintr-o molecula pot fi
tratate separat, pe baza diferentei mari dintre masele lor: nucleele, fiind mult mai grele decat
electronii, se considera practic fixe pe intervalele de timp in care subsistemul electronic evolueaza

catre o stare cuantica determinata de interactiunile dintre electroni [97].

Aplicarea aproximatiei B-O depinde de natura problemei fizice abordate. In chimia cuantica,
aceasta permite simplificarea descrierii functiilor de unda moleculare si a proprietatilor asociate
moleculelor complexe. In schimb, in optica moleculard, accentul este pus pe transferul de energie
din subsistemul electronic excitat catre subsistemul nuclear, cu scopul de a controla procesele de
formare sau rupere a legaturilor chimice sub actiunea radiatiei. Pornind de la aproximatia B-O mai

jos consideram energia moleculareir H o cao suma de termeni ce contin urmatoarele interactiuni:

A

L N p2 N, pz
H=){—2“+V(r,R)}+ > -, (3.1)
;‘ 2M ;2m

unde, P , R , M ,sip,, r
o a a k

, M sunt impulsurile, pozitille maselor a N  nuclee si
k ; n >

Ne electroni de valenta, respectiv; J/(r,R) este energia columbiand a interactiunii dintre

electroni si nuclee descrise de expresie care poate fi reprezentata ca suma a 3 termeni :

2
V(r,R)=Vy(R)+V,(0)+Vy ;(r=R) , unde Vy(R)= Y { X U(R. _Rkﬂ ) contine
a,p=1j<k 7%
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interactiunea electromagnetici si de schimb intre nuclee; p (r)= ¥ ———— este
j<klT i "k |
interactiunea columbiana intre electroni. Ultimul termen contine interactiunea intre subsistemul

. .. ) 2 e.e
rapid electronic si subsistemul de nuclee vV, ,(r—R)= Y 3 - J . V(r,R) este

a.p=1j<kI® ;o " Tip!

energia coulombiand a interactiunii dintre electroni si nuclee descrise de expresie:

2 e2 2 ejek
VnR= 3 {TU(R, R+ ¥ ——s 5 3 L
a,f=1j<k J ]<k| k| a’ﬂ=1j<k|Rja_rk,B|

Aici ¢ s € sunt sarcinile electrice a nucleului j si a electronului respectiv; g si e sunt
J J

vectori de pozitie a electronului £ si anucleului ;. Sa studiem mai intai vibratia neliniard a retelei.

In aproximarea adiabatica putem introduce deplasarea & - Rja — R?a . In acest caz putem
e.ep
considera energia potentiald U(R)=2 j< kj— din seria Taylor relativ la starea sa de
‘R R ‘
j Tk
echilibru pana in ordinul 4 dupa parametrul mic ./ RQ
ja' T ja
2 3 2
o“U o“U
UR)=U(R, )+— Z Yooy S S, T 2 Z—e‘ a°
20211, ORy, ORI la = < pl OB oRip e B
4
1 o'uU
Y4, % RoR R R J7ITmm
L jm,n T e

Potrivit [134] intr-o vibratie a lacticelor neliniare intr-o singurd dimensiune, acest
Hamiltonian este redus la cea mai simpla forma

2 2

H =Y —+K Z—

viooTeM 2

N 4
AX (=5 )
J J J=

1/
unde K si A sunt coeficientul armonic si anarmonic in directie & .
J

Drept metoda de analiza a sistemelor moleculare in mecanica cuantica aproximarea BO
este o variatie a aproximarii adiabatice a ecuatiei lui Schrodinger, care constd in identificarea si
descrierea separata a nucleelor atomice si a electronilor din sistem, pentru care timpii caracteristici

de schimbare a starii sunt foarte diferiti. In limbajul mecanicii cuantice, aproximarea BO este
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echivalenta cu ipoteza ca functia de unda totala W ¢ 2 unei molecule poate fiexprimata ca produs

al unei functii de unda electronice ¥ . si al unei functii de undd nucleare ¥ I (vibrationale, de

rotatie):

‘Pt(r,R):‘I’e(r,R)x‘Pn(R), (3.2)

unde # — sunt coordonatele electronilor, iar R —sunt coordonatele nucleelor.

Ecuatia Schrodinger nestationara pentru o moleculd cu n nuclee si n electroni si o functie

de unda de aproximare capata forma:

~ e ~ e
N [Pa+-CAR 0P 5 [p;=Z A0
> £ + Y ¢ +V(r,R)+U(r,R) |x
a=1 ZMa i=1 Zme
. 0
x‘Pe(r,R,t)xTn(R,t)zzha‘l’e(r,R,t)x‘Pn(R,t) (3.3)

unde A(Ra,t) si A(rl,,t) este potentialul vectorial al campului electromagnetic aplicat

sistemului molecular, respectiv pentru nuclee si electroni. {/(», R) descrie interactiunea
sistemului molecular cu componenta scalara a campului electromagnetic aplicat sistemului de
electroni si nuclee. Din etalonarea campului electromagnetic se poate de ales cazul cand partea
scalard devine neglijabild in comparatie cu partea vectoriala a campului pentru undele
electromagnetice transversale.

Interactiunea sarcinilor cu undele electromagnetice poate fi calculatd folosind teoria

perturbatiei dependente de timp. In etalonarea radiatiei cand V-4 =0, putem descompune in serie

patratul impulsurilor deplasate din ecuatia Schrodinger (3.3). De exemplu pentru nuclee obtinem

urmatorul adaos la P2 /2M

2

e e

v — & (R P+—2— 42(R,0).
ph Me 2Mc2
e e - - 92 2

Ve =———A(r,t)-p+ > A= (r,0).
ph me 2mc
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Observam ca potentialul de interactiune cu campul electromagnetic poate filuat in aproximatia

nerelativista neglijand ultimii termeni din ambele expresii de mai sus proportionale cu Az. De
asemenea se mai observa ca primul termen la partea electronica poate fimai mare decat potentialul
de interactiune al nucleelor cu cadmpul electromagnetic. Asta are loc din motivul ca masa
electronului, m, este cu mult mai mica decat masa nucleelor M . De asemenea consideram ca in
directia radiala a tranzitillor electronice fatd de nuclee are loc legea conservarii impulsurilor

electronilor si nucleelor in interactiune P proportional cu p . Aceasta presupunere ne permite sa

neglijam integral interactiunea nucleelor cu campul electromagnetic ludnd in consideratie doar

potentialul pentru electroni in aproximatia nerelativista ¢ =—-% 4(r.7)- p.
mc
ph

Pentru majoritatea dezintegrarilor atomice, termenul 4 poate fi neglijat, deoarece este
mult mai mic decat produsul 4- p. Este posibil sa se calculeze atat dezintegrarea starilor atomice

excitate cu emisia de radiatie, cat si excitatia atomilor cu absorbtia radiatiei. Un camp
electromagnetic arbitrar poate fianalizat cu ajutorul descompunerii Fourier pentru a da o suma de
componente cu frecventd definitd. Daca luam in considerare potentialul vectorial pentru o astfel

2

de componentd, A(7,r)=2A4, cos(k -7 — wr). Energia din cdmp este Energia = V] 4y |2 :

0 2

2re

Daca campul este cuantificat (cum voi ardta mai tarziu) cu fotoni de energie E =%,

putem scrie intensitatea cAmpului in termeni de N fotoni.

A(F, ) =| ZZ=—|" écos(k -7 —at). (3.4)
w

Directia cdmpului este datd de vectorul de polarizare unitar ¢. Termenul cosinus a fost
impartit in exponentiale pozitive si negative. In teoria perturbatici dependente de timp,
exponentialul pozitiv corespunde absorbtiei unui foton si excitatiei atomului, iar exponentialul

negativ corespunde emisiei unui foton si dezintegrarii atomului la o stare de energie mai mica.
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3.2. Dimerizarea ADN/ARN ca functie a intensitatii radiatiilor UV C prin procesul

Raman

Pentru descrierea dependentei intensitatii radiatiei UV-C de modificérile structurii ADN,
in aceasta sectiune propunem utilizarea aproximatiei Born—Oppenheimer (B-0) [99], ca model
matematic aplicabil in dinamica moleculara, chimie si microbiologie.

Aproximatia B—O se bazeaza pe ipoteza separarii miscarii electronice de cea nucleara intr-
o moleculd, ceea ce permite exprimarea functiei de undd moleculare ca produs intre functiile ce
descriu pozitiile electronilor si, respectiv, pozitiile nucleelor. Spre deosebire de modelul traditional,
care urmareste obtinerea functiilor de undasi a energiilor sistemului izolat, in prezenta lucrare se
ia 1n considerare si interactiunea moleculelor cu un cadmp electromagnetic extern.

Ca urmare, hamiltonianul sistemului electronic si cel nuclear este modificat pentru a

include termenii de cuplaj cu radiatia incidenta. In aceasta abordare, subsistemul nuclear este

caracterizat prin vectorii de coordonate R ={R,R,..R }  in timp ce subsistemul electronic este

descris prin coordonatele electronice 7 ={1,%..1,} , si este considerat un subsistem lent in
comparatie cu subsistemul electronic in molecula,

Aici, R,R,..R si 1,r,...r, sunt coordonatele generalizate ale nucleelor si electronilor
de legiturd dintr-o moleculi. In aceasta aproximare functia de unda moleculari este reprezentati
de produsul |‘P(e) (r,R)®| y(R)) , unde |‘P(e) (r,R)) si | x(R)) sunt functiile de unda ale
subsistemelor electronice si, respectiv, ale nucleelor moleculei. Modificarea structurilor ADN si
ARN are loc sub actiunea radiatiei UV-C, asa cum este reprezentata schematic in fig. 3.1. Avand
in vedere pozitille nucleelor fixate pentru subsistemul electronic, ecuatia Schrodinger poate fi

reprezentatd sub forma

HOwR ), QR ) =EOR) ¥, DR ). (3.5)

Evident, valoarea proprie a energiei electronice En(e) depinde de pozitiile alese ale

nucleelor, RS . Variind aceste pozitii in pasi mici sirezolvand in mod repetat ecuatia Schrodinger

a subsistemului electronic, se obtine En(e) in functie de Rs . Incepem cu modificarea dimerului

ADN-ului a legaturilor nucleotidice adiacente, A=T, sub actiunea campului electromagnetic.

Energia de interactiune a multipolilor electrici moleculari poate fi aproximatd cu activitatea
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campului electric in timpul deplasarilor electronilor la distanta ;- , adica HI ;= —SeV(r.),cu
J n J

r.

potentialul electric V(rj) = [ Edr cu neglijarea cAmpului magnetic [100].
0

Pentru construirea starilor moleculare probabile inainte si dupa actiunea radiatiei UV-C se

propune reprezentarea legaturilor covalente ale celor doud nucleobaze adiacente in ADN [101].
De exemplu, notatiile {1 = 2} si {3 :4} ale fig. 3.1.b reprezintd doud legaturi covalente duble
intre doud nucleotide de adenina si timind. La formarea legaturilor covalente, orbitalii de electroni

se suprapun pentru a forma orbitali moleculari, care ne ofera cel mai simplu prototip de molecula

cu legaturi covalente observate in molecula din perechea arhetipald Lewis

¥y, (G, R)) = [2(1 + Sab)]_i(ld)a(l))@ lp,(2))+ 19, (1)) ® |9, (2))),  (3.6)
unde integrala de suprapunere definitd ca Sab =j¢a(r)¢b(r)dr fiind dependenta de

exponentul orbital de £, si separarea inter-nucleard R . Se considerd ca o legatura covalenta se

realizeazd intre doiatomi asemanatoare hidrogenului cu doi electroni nedistinsi, iar fiecare dintre

ei poate fi localizat intr-una dintre stari |¢a (1)) sau |¢b (7)) 1n apropierea nucleului ,sau b, cu

i=12.

Daca e sa discutam despre simpla dimerizare a ADN-ului sau ARN-ului, in care timina este
inlocuita cu uracil, atunci catena de ADN se descompune pana la starea de dimerizare reprezentata
in Fig. 3.1(b) prin deteriorarea a doud nucleobaze adiacente T = Asi 7" = A, care trec in noi legaturi
intre nucleotidele de timind, 7 =T de-a lungul directiei ,catenei de ADN. Acest proces poate fi

reprezentat in formalismul sistemului pe trei niveluri al stérilor electronice colective. De exemplu,
in ADN-ul prezentat in Fig. 3.1(b) dublu catenar, unde dimerul implicd doua baze pirimidinice

alaturate pe aceeasi catend de ADN, pot fi generati numai syn izomerii, in timp ce izomerul cis

este preferat izomerului trans in mare masurd [102,103]. Sa definim starea fundamentald
nedeterioratd a catenei de ADN prin functia de unda a doua legaturi covalente in directia - (vezi

Fig. 3.1(a) dupd cum urmeaza

|G =Y. RO (C,R,)),
unde |'¥(¢,R,))=[2(1+5,)1" (| 4, ()B4, (2)+] 4, 1ND] ¢, (2))), (3.7)
PR, ) =20+ S )T (14.3)®[ ¢,(4)+14.(4)® | 4,3))),
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sunt cele doudstari de legaturi suprapuse ale nucleotidelor adiacente ale catenelor de ADN.

R, si RJ , Tespectiv, care sunt reprezentate prin 4 : 7°(1,2) si 4 : T'(3,4) in directia y (Vezi
34 y

Fig. 3.1b). Pentru simplitate, am reprezentat in Ec.(3.7) o singura legatura covalenta intre fiecare
pereche denucleotide, dar natura acestei stari fundamentale trebuie s fie astfel incat recunoasterea

precisd intre € si G prin tripla legaturd H, si intre ) si 4 printr-o dubli legitura H, poate

garanta pastrarea informatiei genetice codificate in molecula de ADN (ARN) [104,105].
Dupa actiunea radiatiei UV-C, lantul de trepte ADN trece in noi stéri, unde, conform Fig.

3.1b, "pasii" deteriorati au trecut in noua stare de legatura covalentad de-a lungul directiei - , dupa

cum urmeaza

|G) =Y (S RSP, R,)),
unde ['¥($,R,)) =[2(1+ 5,01 (14,())® | 4.3))+14.3)® 4,(1))).
PSR =27 (14,(2)®]4,()+14,(4)D14,(2))),

sunt dimerul de pirimidind si nucleobazele decuplate purinice formate dupa modificari ale

(3.8)

legaturilor in trepte intre catenele de ADN. Mentionam aici cd purinele (adenind si guanina) pot
ramane necuplate in legaturi covalente (Fig. 3.1.b). Aceste doud stari sunt construite in procesul

de absorbtie si emisie a celor doi fotoni UV din fluxul aplicat de radiatie UVC.

Stare ADN

excitata
Lci g o | ‘|» e
I- = Uv-c -
a f

3 ;J[i] 4 Radiatie ‘|
[ '
1[;[@ 2 Iy . I

1000 -
Stare ADN Stare ADN
normali dimerizata
soor Q H Q H
\ Se—n_ \ Ne—n?
N\ Ve N\
Zahar —N C =0 Zahar ——N C=0
/ ~c=c{ “- / \/c—cic
H” CH: e H Hs
|G > Fosfat Radiatie \I‘ Fosfat
2 3 Stare ADN Q, H
—00p dimer \C_N \|- >g—n
Stare ADN Zahar —N C =0 Zahar —N_ _C=0
normala H/ \CH3 / H” 7 N\CHs
a) b)

Fig. 3.1. a) O descriere pe trei niveluri a generarii legiturii dimer prin radiatia UVC in
ADN conform literaturii. b) Posibila dimerizare a timinei si citozina in ADN sub radiatia
UVC. Conform literaturii [33], raportul dintre dimerii T=T si C=C este de 10:1 sau mai

mare.
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Starea excitatd contine functia de unda de tip - p in care unul dintre cei patru electroni

covalenti din legaturi 4,b,¢ si d poate fi excitat la

[E) PR LR ). (3.9)

care se afld intr-o stare de electroni excitati |¢2x(i)> si poate fi in stiri |2p) sau |2s)

asemandtoare hidrogenului, asa cum este descris in transferul de energie fotosintetica
[106,107,108]. Spectrul electronic este protonat, astfel mai jos vom ardta posibila excitatie intr-o

astfel de stare:

ex _ e e \1—1/2<4
¥ (g’RIx’RJy»_[2(2+Sac+Sab)] Lislenzm=1" (3.10)

x| gD 4, (D)@ ()B4, (m)).

Fig. 3.2 Schita ilustrativa a celor doua minime ale aceluiasi potential, una situata pe axele X
corespunzatoare starii pirimidinice, 7 =T, iar al doilea minim este situat pe axele y
corespunzatoare starii normale a ADN/ARN, C=T.

Excitarea periodicd a electronilor de legatura de catre radiatia din starea normald prin

procesul indus de Raman muta pozitiile nucleelor dimerului de pirimidina si starile normale in
directii opuse de-alungul distantei de separare D,, astfel incat aceste doud minime se pot suprapune.

Aceasta corespunde situatiei in care electronii excitati pot forma dimerul (vezi suprapunerea celor
doi paraboloizi). Cand radiatia este opritd, aceste doud minime ale energiei potentiale revin la

starile lor initiale pe directiile xsiy, dar numdrul mare de nucleotide rdmane in starea dimer.

In mod obisnuit, energia starii este mai mica decat energia stdrii si este considerata una sau

alta stare excitata In functie de procesul care are loc. Tranzitia optica intre aceleasi stari atomice
de legaturi asemanatoare hidrogenului cu paritate opusa, |E2s> =| ¢611S (@) si | Ey ) = ¢2p (i)ycu
)% a

energiile, E2S si E, respectiv, poate fi mai mare decat elementul matricei de tranzitie optica
p
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intre localizarea electronilor pe diferite nuclee. Intr-adevir, avand in vedere ca in molecula,
suprapunerea intre starile diferitelor nuclee, |¢611S @) si |¢b2 P (1)), poate fi mai putin probabilad

decat tranzitiile intrinseci dintre cele douastari fundamentale, |E2S) si doud stari excitate, | Ey )

ale aceluiasi atom datoritd valorii mici a raportului dintre raza Bohr si distanta medie dintre doi
atomi care participa la legatura covalenta [109]. Subliniem ca din cauza delocalizarii electronului

excitat, starea interzisa a dipolului din apropierea nucleului poate fi excitatd de deplasarea | 13)1

la ]2s>2 a nucleelor situate in apropiere, etichetate de 1si 2. O scurtd trecere in revista a unor

astfel de tipuri de hibridizare a starii excitate, cum ar fi 7 — 7T stivuirea, poate fi gésitd in
[110,111] si un aspect revizuit al acestui concept este propus in [112].

Pentru simplitate, neglijam acest tip de tranzitie |G d> -] E25> , deci obtinand un sistem pe

trei nivele cu Hamiltonianul electronic, H (e) -l (e) +H (e) ,unde

0 Int°
(@) __ _ kit ksta
HO = ha)u|Gu>(Gu| ha)d|Gd>(G |+ho bkbk+ha)d A (3.11)
gle ; _pk 5
It gk|E>(G | b i Pdgk\EXGd |ak+H.c., (3.12)

sunt partile libere si de interactiune ale hamiltonianului, care descriu procesul de oscilatie

dintre cele trei stdri ale formatiunilor bimoleculare ca normal, dimer si excitat. Aici

Pk =| (G |Ze (r €, )| E)| este polarizarea electronicd in raport cu tranzifia moleculard

)
|Gu> —| E), Pci’c este o polarizare similard fata de tranzitia dimerului, |G d> —>|E), si g este

polarizarea radiatiei UVC aplicate. In cele ce urmeazi se defineste Eu (RS)Eha)u s

Ed(RS)Eha)

; ca energiile dintre | £) stare si cele doud stari fundamentale, |Gu) si| G d> ,

respectiv. Aceste energii sunt in apropierea energiilor cuante de excitatie ale campului aplicat,
0 = —a)k si 0 =w —a)k. Operatorii de creare (anihilare) I;T &T (b, ,4,) , sunt
u u ou s s S ’ Tk Yk Tk

responsabili pentru procesele de excitatie si dezexcitare relativ la cele doud stari fundamentale

descrise de tranzitii |Gu> ©lE)st |G d> ©| E), respectiv. La fel de obisnuit, pentru indicele &

repetat de doua ori, se ia in considerare sumarea vectorilor de unde fotonice ai cAmpurilor pompa

si Stokes. Se considerd functiile de unda ale electronilor in starea normala si dimer puternic
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delocalizate, astfel ca produsul acestor 2 functii, \Gu> =¥ (,R,) s1|G d> =¥Y,rR,)) ,

practic este egala cu zero: ‘P:, (r,R)¥Y (1,R,)=0,sau <Gd H Gu>: 0.

In cele ce urmeazad, sa luam in considerare situatia in care starea excitatd, | £) , nu are

rezonantd cu campul UVC extern, prin urmare tranzitia intre doud stdri fundamentale, |Gu> st
|G d>’ are loc virtual prin polarizarea relativd la starea excitatd. Procedura de eliminare a

subsistemului electronic si actiunea acestuia asupra renormalizarii energetice a pozitiei
potentialului atomic si a limitelor dintre ele.

Conform ilustratiilor din Fig. 3.1 si Fig. 3.2, putem introduce noile coordonate generalizate
de oscilatie in raport cu energia minimd a starilor normale si dimer ale sectiunii ADN in absenta
campului extern. Subliniem cd in Fig. 3.2, potentialul drept corespunde starii normale a timinei,
iar cel stang corespunde stirii dimer. In absenta radiatiei UVC aceste stiri sunt separate, adica

DO > 0], si conform acestei situatii, inelele nucleelor de timind sunt intr-una dintre starile Fock,

|n>u sau | n) F Primul vector propriu corespunde solutiei ecuatiei oscilatorului

(—th /(2Mu)+MuQiQ2 /2)] n)u = hQu (n+0.5) | n)u , lar al doilea corespunde unei

Q

posibile dimerizari pirimidinice a ADN/ARN dupd actiunea campului electromagnetic

(—h2A®/(2Md)+M Qz®2/2)|n>d =th(n+0.5)|n>d. Unde AQ si A_. sunt operatorii

dd ®

Laplace relativ la Q=R -R 0 s QO deplasari ale pozitillor de echilibru ale starilor normale,
y

T=A4,sidimer T=T.

60

40}

20}

@ (b) (©)

Fig. 3.3 a) Comportarea functiei de polarizare. b) Tranzitia de la potentialul dublu godeu
la potentialul cu un singur godeu, (c) atunci cind cimpul UV-C este intensitatea crescuta

péana la o valoare critica Ic .
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In Fig. 3.3 (a), este reprezentat comportarea functiei de polarizare [1(D)si a derivatei sale,

oI1(D)/(éD), in minime ale potentialului dublu godeu relativ la centru de masa comun pentru

stareaM , =M .- M n Dupa cum rezultd din aceasta reprezentare, deplasarile oscilatorului, ®

d 0

si QO’ sunt proportionale la functia derivatd, oI1(D)/(oD)si au semnele opuse. Marimile acestor

deplasari, ® . si QO’ corespunde maximului si valoarea minima a derivatei de polarizare in aceste

0
minime. Acum, ar putea apdrea o intrebare de genul: Pentru ce intensitate a campului aplicat,
aceste doua stari se pot suprapune? Privind ecuatia (3.23), observam ca in aproximarea armonica,

doud puncte de oscilatie pot coincide atunci cand Qi _QOi -D, = ®i -0

0 0i° Daca nucleele din

ambele stari au aceeasi masa, adicd M , = Mu :Mn si oscileaza in directii opuse de-a lungul

d

DO’ proiectia expresiei de mai sus pe aceastd directiec devine Q—@zDO —@0 +Q0. Daca

campul UVC atinge o valoare critica, IC = DO / 2k R putem trece la descrierea moleculara a celor

doua stari localizate conectate, 9 =@ . In aceasta situatie, procesul de imprastiere indus de Raman

poate corela dimerul si stdrile normale ale ADN-ului, descriind acest complex ca o noua
formatiune moleculard pentru care putem introduce coordonatele generalizate comune de-a lungul

directiei DO asa cum este reprezentatd in Fig. 3.2. Pentru a gasi dependenta numarului de

variatoare in functie de intensitatea radiatiei aplicatd, este mai bine sa comutati de la coordonatele

celor doud nuclee O si ® la una comund pentru ambele potentiale dublu godeu, asa cum se

propune in vibratiile moleculare diatomice [135].

Pozitia dimerului de-a lungul directiei DO este ® sipozitia starii normale este 0=D+0 ,

unde D este distanta dintre dimer si starea normala. Daca initial, ambele stari (normala si dimer)

ale aceleiasi mase, sunt situate la distanta D ., centrul de masd in vibratiile simetrice este situat

la distanta DO /2:[®Mn +Mn(D+®)]/2Mn =(20+D)/2 si astfel rezulta ca © :(DO -D)/2.

Pozitia deechilibru a starii este reprezentatd acum prin diferenta dintre D

0 sinoua stare localizata

0= (DO —D)/2 (vezi Fig. 2), la fel DO /2este si pozitia centrului de masd dintre doud nucleotide

de timind/uracil din ADN/ARN, respectiv, care poate fi mai putin decat 104°, iar lungimea
legaturii de hidrogen in perechile de baze Watson-Crick este de aproximativ le} conform

[113,114]. In acest caz, Hamiltonianul nucleelor are aspectul potentialului dublu godeu osciland
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in anti faza cu coordonatele vibratiei (D0 -D)/2 si (D+D0)/ 2, vezi Fig. 3.3b. Daca trecem la

coordonatele centrului de masa, DO/2 , a sistemului cvasi molecular, se obtine coordonatele

comune de vibratie, —-@ = Q = D /2 asa cum este reprezentatd in Fig. 3.3 (c).

Acum este mai bine sd descompunem spectrul cvasi energetic al celor doud potentiale de

foaie in raport cu centrul de masaT1(0)+ DAI1(0)/ oD + (D2 / 2)82H(0) / (8D)2 +...+. Deoarece

I1(D/2)este functie pard, prima derivatddin acest punct este egald cu zero, I1(0)/ oD = 0. A doua

derivata este negativa in maxim, 82H(0) / (8D)2 <0, astfel incat avem renormalizarea frecventele

de vibratie ale potentialului de un singur godeu asupra actiunii intensitatii ca—/ 511 (D/ 2)2, unde

5}1 =| 62H(O)/ (GD)2 |/2. n jos cvasi energia, frecventa creste dupd renormalizare, iar in cea

superioara frecventa modului comun de dimerul si starea normala scade, iar Hamiltonianul este

) 2 2
H(n)=—h—A +[’UQn O'ZI5n/2]D
2u D 2

+ZUZH(0)I+5V(D)+EO(DO)' (3.13)

Aici, deplasarile dimerului si starilor normale depind de intensitatea campului aplicat cu

QO = /(Qz +Q?Z y/2 st M " /2 = u este masa redusd. Introducerea frecventei de renormalizare
n u

pentru  fiecare foaie, Qr = \/ Qi +1 §n /(2u) pentru  foaia  inferioara s
1

Qr = \/Qi —I§n / (2,un) pentru cea superioard. Dacd neglijam temperatura de expansiune de
2

ordin superior in Hamiltonian (3.13), se obtin doua solutii pentru oscilatorii armonici cu frecvente
renormalizate, adica CI)Z (D)®]iy,i=1,2. Observam ca acest model de oscilatie moleculara
functioneaza bine cand D0 /2= @0(10). Daca intensitatea aplicatd campul este mai mic decat
valoarea criticd, adica/ < ]C , putem folosi teoria perturbatiei trecand de la un grad de libertate la

potential dublu godeu folosind parametrul mic, Ic —I. Avand in vedere cd in acest caz are loc

decuplarea moleculara noi reprezentdm solutia ca o suprapunere descrisa de

. r,
an (0,0) :cI)nl (Q+|Q0(1)|, ®—-© (/). Pentru /=] , aceastd functie coincide cu solutia
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r.
oscilatorului armonic, @ nl' (D) . In aceasti situatie, este mai bine de reprezentat argumentul noii

functii prin punctul critic,

r. r.
F1(0.0)=01(0+|0) (D).

v,
— =F! — — — —
C) @O(I)) Fn' (Q+®O(Ic) é@O(I),G) ®O(Ic)+6®0(l)), unde &)0(1) = @0(10) @0(1).
Tinand cont de oscilatiile moleculare O = (D+D0) /251 ©@= (DO —D)/2 , se poate observa cd in

7. r.
punctul critic fati de pozitia centrului de masd avem O0F (D)= an (0,0)] / —an (0,09)| 7
c

reprezentatd prin coordonata moleculara D comuna dupd cum urmeaza

r. r.
— l _ 1
SF(D)=~0F | (Q,@)/6D|[:]c 30, (1)~ F | (Q,@)/am[:[c 0,1

r.
—_ 1
=00 | (D)/8D|I:Ic 30, (1).

r. r.
Aici F] (Q,®)|Ic:(Dn’,(D)®|i> - 5@0(1):(10—1)[3/(;@%) astfel  incat

probabilitatea distorsionarii complexului cvasi molecular cu scadderea intensititii depinde de

(@} |9F)

elementul matricei asa cum se citeste
a1 -2 p? . . 5
=—C — [dD|® ! (D)od ! (D)/oD|* .
n,n 2~4 n n
1 Y7, Qn 1

Tinand cont de faptul cd operatorul derivatei 0/0D poate fi exprimat prin operatori de

anihilare v si de creare QT, adica 0/0D = 'UQn /(2h) (9—9T). Prin urmare, se poate calcula cu

r r

. . P o_ o1 iy — B .

usurintd elementul matricei, <(Dn (V= )‘(Dn1> ,[mn/(zh){1/”15n,nl_1 ”5,1_1,”1} , sl
astfel in cele din urma probabilitatea devine
2 52

20 =D p
o= s s )2 (3.14)
n,ny n Qn n,ny n=l,n
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Ca rezultat, obtinem scaderea patratica a ratei de dimerizare cu scaderea intensitatii UVC.
Pentru a studia cu atentie acest efect, este plauzibil sa se dezvolte abordarea ecuatiei principale
pentru excitatia Raman indusd a procesului de dimerizare descris prin interactiunea hamiltoniana
si luand in considerare baia termica a vibratiilor locale ale nucleelor in limite normale si dimer. in
aceasta situatie, combinatia dintre generarea coerentd de dimeri in procesul Raman si procesul de
defazare poate fi descrisa prin tranzitia de faza asa cum este subliniatd de modelul fenomenologic
din Ref. [115]. In sectiunea urmatoare, estimim experimental aceastid dependentd patratica de

intensitatea ratei de inactivare a coloniilor de ciuperci.

3.3. Eliminarea subsistemului electronic acoperit de camp UV C impristiat

Deoarece suntem interesati de modificarea structurii ADN/ARN prin migrarea legaturilor
covalente electronice 1n timpul Raman mprastiere, in cele ce urmeaza elimindm consecutiv starile
virtuale ale subsistemului de electroni. De asemenea, diagonalizam cel semi clasic Hamiltonian al

subsistemelor atomice si electronice care trec la sistemul de coordonate care se rotesc cu frecventa

(E

G _EG )/ 1. in aproximarea Born-Markov, starea excitata poate fi reprezentatd prin starile
u d

fundamentale dupa cum urmeaza

k k
P g P g
| E2)) =| E(l)>0——kka(t)|G (1) — d—kkd};(lﬂG L) (3.15)
h(a)u @ ) h(a)d—a)d)

Aici |E(f)>0 vectorul propriu al Hamiltonianului liber. Dupa eliminarea starii excitate din

interactiunea hamiltoniana (3.5), se obtin noi parti libere si de interactiune ale Hamiltonianului

complet datoritd cAmpului aplicat, dupa cum urmeaza

yelf _ _ kit kots
H0 = ha)u|Gu)<Gu| ha)d|Gd><G |+ha) b/ b, +hw"a

kk d%k %k
Pk' k
T “kkb’f,a)b ()+He (G (OXG, () (3.16)
h(cou )

k', pk
P; g, P
M Z,ak(t)JrHc |G, (OXG, ()]

h(a) — o )
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k' k

. P*g Plg.
adl - _ﬁb};@)&k (016G, (NG, ()]

! 3 ) 5 (3.17)
Plg, P'g, .
_M b, (t)dZ' |G, (OXG, ()| +H c.
u
h(a)d — @ )

Acum, sa luam in considerare 1n ecuatiile (3.16, 3.17) ca campul aplicat este o radiatie coerenta

in banda largd, atunci intensitatile campului pompei si ale cAmpului dispersat indus au aceleasi

marimi (bAZZ;k> z(&;g&k% si sunt centrate aproape de frecventa pompei . Tranzitile Raman
P

Mt =G d(t)}(Gu(t)| si M~ =| Gu(t)>(G d(t)| intre noile stari sunt descrise de operatorii

moleculari, si, care descriu crearea si anthilarea starii dimer, |G d> , in timpul absorbtiei cuantelor

de energie superioara, Ek’ si generarea de Stokes ca unul a

T

x Prin urmare, Hamiltonianul efectiv

de electroni poate fi scris dupa cum urmeaza:

AO®.n =W _~111 {exp[iQ o+ exp[—iQOt]M+} : (3.18)

0

unde hf)o =[E, (RS)—EM (R )]/2 este diferenta de energie dintre energia

renormalizata a dimerului si starile fundamentale ale nucleobazelor legate covalent. Operatorii,

A

B S ) S ~t
M , Vel si, M satisfac relatiile de comutatie, [M+,M ]:MZ si [MZ,M_]:iM_ iar
z

(@, - o )]+ P2

susceptibilitatea de ordinul doi, H(R)zP2 0 0

0 /[h(a)u -

O)] depinde de

distanta dintre dimer, 7=T , si normal, T = 4 , distanta dintre starile p=R -R (Fig.3.2).
X y

Dupa inlocuirea ecuatiei (3.15) in interactiunea Hamiltoniana (3.5), se obtin si energiile

. _ Ml . _ i

renormalizate, E, (R)= ha)d HOI i E (R)= ho, HO

punctul de mijloc, EO(R)=— —h(w g +a)u)/ 2 intre stari |Gu () si|G g (¢)) . Polarizarile de

[ . Energia este masurata din

. . +d _Ap2 B .U ~Ap2 B
ordinul doi, HO —2P0 /[h(a)d a)o)] si HO —2P0 /[h(a)u @,

)] si intensitatea cdmpului

UV-C aplicat, [ :Zkgl%<ﬁ’l;k> , rezultd din partea hamiltoniana (3.16) prin Inlocuirea
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coeficientilor si frecventelor cAmpului cu valorile lor medii, Pj ~ Péf ~ P0 ; a)L]tc ~ a)g ~ O -

Expresii similare au fost folosite si in partea de interactiune a Hamiltonianului (3.17). Aici s-a

considerat ca fotonii imprastiati si absorbiti din campul bimodal al radiatiei UV-C actioneaza

o o e . < kK
ca excitatic Raman a dimerilor de pirimidind cu frecventa indusd @', —@" =€ | unde

d “u 0’

Q =w

0=@; =@ este frecventa de excitare a dimerului fard renormalizare. Intensitatea
u

I = EO (a)u )EO (o d) poate fi consideratd de aceeasi mdrime ca si intensitatea pentru radiatia

coerenta in banda larga. Revenind la subsistemul nuclear, considerdm ca in aceste doua tipuri
de legaturi covalente participd un conglomerat de atomi care pot forma pirimidina sau alt fel
dedimer. Conformaproximarii BO, putem reveni la coordonatele subsistemului nuclear, avand
in vedere ca in sistemul initial nucleele pot avea doud godeuri de oscilatii: unul corespunde
starii normale ADN/ARN si altul localizdrii dimerului. Prin urmare, Hamiltonianul

subsistemului de nuclee citeste

P2

AR =y

+E((R)- (3.19)
g

_J
2M
J
Starile normale localizate, | Gu> , sidimer, |G d> , trebuie gasite de la minimul pozitiei
acestui sistem cu doud niveluri caracterizata prin energia de legaturd, E 0 (R), al cdrei minim

conform abordarii B-O in estimarea unei astfel de energii poate fi considerat E 0 (R O) , unde

conform Fig. 3.2, potentialul contine doud minime R, = . Conform in aceasta

R yO;RxO
reprezentare, putem introduce noile coordonate de oscilatie generalizate relativ la energia

minimd a normalului si stdri dimer ale sectiunii ADN, Q=R -R Osi 0= Rx —RXO s
y Yy

estima energia de oscilatie 1n raport cu acestea minime situate la distanta DO =R 0 R 0 |
y X

In literaturd, se constata Ci|R o I~10 4 reprezentand pozitia lui T = Apozitia legaturii fata
Y

de unul din fiecare fir si | R . | este mai mica decat distanta dintre doud baze consecutive,

0
adica 3.44° (vezi Fig. 1B). Distanta, D, , conform literaturii [114] poate fi mai micd de

10 °A. In Ec. (3.19), se poate introduce potentialul functia, I?(Rs - RS 0) =E, (R)-E 0 (R O) ,
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S=X,y care se descompune in final in seria Taylor ca
A A 2.2 2 A2 .2 2 .. e . .
V(RS - RsO) = [Qja V(0)/ (8Qj )+ ®Z oV (0)/ (8@1 )]/ 2. Aici au fost neglijati termenii de

ordinul intéi, avand in vedere ca in lipsa celui camp extern se foloseste proprietatea simetriei,
V(-x)=V(x), iar termenii de ordin superior sunt inclusi in 0V (Q,®), studiatd in special in

Ref. [115]. Ca rezultat al acestor transformari, se obtine Hamiltonianul pentru nuclee intr-o

noud forma

) P2 M Q%02 13; M dei@)z )
HYW (Ry=—H4—y U U, + +0V(0,0)+E_ (R
2M 2 2M 2 0

o) (320)

unde MuQi =82V(0)/(8Q]2,) si Msz, =82V(0)/(0®12), aici M, (M) si Q,(Q,) sunt masa

efectiva a nucleului si frecventa de oscilatie, respectiv, in localizarea normala (dimer). Influenta

campului UV-C aplicat asupra vibratiilor excitatia nucleara ne permite sa descriem functia deunda

a nucleelor ca stare spinor

i1 2R =( AR+ 7O R0 || 2RO, (3.21)

unde vectorul , ket”, | #(R)), este un conjugat hermitian al celui ,,bra”, care este definit

ca un vector linie cu douii componente ale stirile electronice, adici (¥(R)|= ( e (R), Xy (R))

InEc. (3.21), H (e) este Hamiltonianul efectiv de electroni (3.18), care poate firedus la starile

stationare ale cvasi energiilor in sistemul de coordonate care se roteste cu frecventa Q2 0 prin

divizarea a doua stari corespunzatoare dimerului si ADN/ARN normal, adica () _ QU L

Aici, frecventa dinamica de Tmpartire Stark este definitd ca Q) = \/(QO _QO)Z AT/ h)2.
Prin urmare, se observa cd campul extern imbundtateste ’tunelarea’ din starea normald, | Gu>
la cea dimer de pirimidina, |G d>’ datorita faptului ca Frecventa Rabi creste proportional cu
intensitatea cAmpului UV Caplicat. Acest efect va finotabil dacd se considera ca energiile ha)u

si A , sunt mici In comparatie cu energiile normalizate, astfel incat polarizarile de ordinul

d

doi pot fi aproximate dupa cum urmeaza:
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d_p2 P L2
M6 =2P /[E +hQ /2~ hay |~ 2P (B, ~hey]-hQ, | (B ~hay)” si

U _p2 ~ a2 ~ L2
[T = 255" /[E (R) =0 2~ Treo, | = 2P/ [E (R) ~Freoy 1+ 712 / (B (R) ~ T )~

In aceasta situatie, energia de divizare reprezentata de primul termen al hamiltonianului

(3.18) este proportionala cu schimbarea Stark, hQOPOZ I/ (E 0 (R)-Tw )2 . Caelement de matrice

0

de polarizare, P0 (D), descrie tranzitia Intre starea normald deplasata, T = A4 si dimer, T =T, si

cea excitatd, ultima expresie aratd ca cresterea intensitatea, [, a radiatiei aplicate, va amplifica
energia de divizare intre stdrile normale si dimer, deci deplasandu-le. Ultima dependenta
demonstreaza modificarea barierei de potential in procesul adiabatic sub actiunea radiatiilor UV-

C, deci imbunatatirea tunelului de electroni de la starea normala la una dimer.

Avand 1n vedere ca energia de scindare legata de tranzitia Raman este mai mare decét

energia locald a fiecarui oscilator normal sau dimer, adicd Q A >> {QU,Q d}’ deciputem merge la

0

sistemul de coordonate care se roteste cu _ Hamiltonianul din ecuatia (3.21), adica,

0

exp[iQ2 OM Zt](l:l () (R)+ H (€) (R, 1)) exp[—-i€2 OM Zt] . In aceasta situatie, partea de interactiune a

electronilor independenta de timp a Hamiltonianului, —I1/ 0 (M THM +) ), se obtine aplicand

aproximarea BO, care concluzioneaza cd in timpul rotatiei cu frecventd rapida, Q  , partea

O 5
nucleard a Hamiltonianului, A (”)(R) , nu este afectatd. Pentru simplitate, putem considera ca

frecventele si masa nucleara a ambelor oscilatoare au aceleasi marimi, adica folosind aproximarea

Qu ~Q d s Mu ~M p in reprezentarea lui ecuatia stationard Schrodinger (3.21), care se reduce
la
. H (R)+h(Q, -Q,)/2-E I lzl(R)}
. I ~ R,
I/ H (R)=1(Q) — )/ 2—E 25 (R)

si din care urmeaza energia celor doua stari de scindare
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P2 M Q%*0r P2 M 0262
__u U u d d d
E12(1)_2M T aw T 2
’ u d (3.22)

+E0(R0)$g\/(ﬁ0 —QO)2 + ATI(R)L / )2

Pentru simplitate, consideram ca M, =M =M, si Q =Q, . Ca rezultat, avand in
vedere abordarea Qo -Q, = QOE)ZI /(E, - I, )’ , si pentru deracordarea micd, Qo -Q,x 201, ,
energia oscilatorului cu doua godeuri se reduce la expresia, E,, (/) = H ZyR)YFII(Q)! . Aici s-a

considerat ci energia de tranzitie satisface conditia: /€Y, <(E,~7®,) . In aceastd situatie,

susceptibilitatea depinde de coordonatele oscilatorului 11(Q), si poate fi descompusa in seria
Taylor, [1(Q,0)~ H(Ryo, R ) +(Q, 0H(Rx0,Ry0) / 8Ry0) +(0, GH(Rxo,Ryo) /OR ;) +...
Tindnd cont cd In modelul nostru simplificat, polarizarea , H(Ry()’RxO):H(DO) , contine
modurile oscilatorii in doud godeuri cuantice cu moduri normale, Q , pentru stare normala si,® ,
pentru dimerul ADN sau ARN, separate prin distantd, Dy =R, —R; , putem observa ca
oll(D,)/ aRyo) =-0lI(D,)/0R ), in cazul aceleiasi mase de atomi in dimer si vibratii in stare

normald. In aceasta situatie obtinem ca cAmpul extern deplaseaza punctul de oscilatie al fiecarei

cvasi-energii de stare covalenta:

v =[M,Q:0° + M ,020°)/2-21a,0,~21 5O, - 2A1(D,)] +E,(Q),

V,=[M Q0"+ M Q20%]/2+21a.Q. + 21 B0, + 2T1(D,)] +E,(Q).

u

Aici are loc suma [ pe coordonatele carteziene, x, y si z. Parametrii sunt componentele

i B=01(D,)/@R,,; . Acum,

gradientului din descompunerea de mai sus @, =0ll(D,)/0R,

transformand energia putului de potential intr-o forma patratica, se obtine

D2 D2
2 1+M QX (Ql+0.Q,)* - M, QO +05.0,)*]/2
2M,  2M,
7 i (3.23)
a Y7 - A A ~
=2 + 14+ 0. 2ITI(D,) +6V(Q,0)1 +E (R)],
[MuQ,f Mde}] . 2ITI(D, ) + 6V (Q, O)1 +E((R,)
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unde Q0=2I(x/(Mu§25) si ®0:2IB/(MdQ2,) s o_AQI-0] i

i:| 2)(2|+|1)(1| sunt matrici traditionale sigma -, Pauli si identitate care iau in considerare
deplasarea opusa a modurilor oscilatorului in doua foi numerotate de cea inferioara "1" si de cea
superioara "2". Pentru foaia inferioard, neglijand descompunerea potentialului de ordin superior,
SV =0 , obtinem solutiile pentru oscilatorii deplasati, | X (R)) ~ @Z Q- QO)CDZ, (C] —®0)® 1)
iar  pentru foaia superioarda de potential cu dublu godeu solutia  este

| Xy (R)) ~ CDZ (O+ QO)QJZ, (©+06 O)® |2), unde (Dn (Zi -7 Oi) functiile proprii ale oscilatoarelor

armonice traditionale sunt deplasate de cAmp, Z, relativ la pozitia deechilibru in absenta radiatiei,

Z.=(Q.sau 0., i=x,y,z. Avand in vedere ca initial sistemul este pregitit Intr-o stare normala,
l l 1

| X (R)) =| 1) , trecerea de la starile normale la starile dimer este descrisa prin element de matrice,

ot =2)1).

3.4. Concluzii la capitolul 3

Aproximatia Born-Oppenheimer este un principiu fundamental in mecanica cuantica
moleculard, utilizat pentru separarea miscarii nucleelor si electronilor intr-un sistem molecular.
Aceasta este esentiald 1n studiul interactiunii dintre radiatia UV-C si ADN, in special in
procesul de dimerizare a bazelor pirimidinice (timina si citozina). Observam ca intensitatea
campului UV-C aplicat schimbd pozitia nucleelor in timpul procesului de Imprastiere
stimuland tunelarea unui electron de la un put de potential la altul. Acest efect corespunde
excitarii coerente a vibratiilor nucleelor in raport cu stérile localizate stationare, rezultand astfel
transformarea si modificarea ADN-ului sub radiatia UV-C. Pentru explicarea inactivarii
patogenilor prin radiatie UV-C imprastiatd, unde se elimind coerent subsistemul electronic, s-
a introdus aproximarea aproximatia Born-Markov. Astfel, aproximatia Born-Markov descrie
felul cum are loc inactivarea patogenilor prin eliminarea coerentd a subsistemului electronic

prin care radiatia UV-C mprastiata inactiveaza eficient microorganismele.
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4. APLICAREA CANALELOR DE ROTATIE PENTRU DECONTAMINAREA
AGENTILOR PATOGENIIN METAMATERIALEPENETRATE DE RADIATIIUVC

4.1. Aspecte ale interactiunii agentilor patogeni cu metamateriale penetrate UVC.

O directie de cercetare din domeniul interactiunii agentilor patogeni cu metamateriale
penetrate UV C este atribuita similitudinilor dintre campul evanescent ce apare la propagarea undei
electromagnetice prin fibra optica si biomolecule. Unda evanescenta sau cdmpul evanescent, este
un camp electric si/sau magnetic oscilant care nu se propagd in spatiu asemenea unei unde
electromagnetice, energia cdreia este concentratd spatial in vecindtatea sursei (sarcini si curenti
oscilatori). In optica, undele evanescente se apar in urma propagarii undelor electromagnetice intr-
un mediu precum fibra optica, cavitate etc., care suferd o reflexie interna totala la limita acestuia.
In Fig. 4.1 este ilustratd unda evanescenta ce apare in jurul unei fibre optice, la propagarea unde
electromagnetice printr-o fibra optica. Toate razele care sunt incidente la un capat al fibrei sub un
unghi mai mic decat (unghi de acceptantd), caruia ii corespunde un unghi de refractie, se propaga
de-a lungul miezului fibrei in urma unor reflexii totale interne repetate pe interfata miez-invelis.
Amplitudinea campurilor evanescente scade exponential cu distanta de la interfatd si in mod
normal acestea nu se pot propaga in mediul cu indice de refractie mai mic. Caurmare, o parte din
puterea undelor se pierde determinand o atenuare mai mare. Deoarece undele electromagnetice
lovesc la un unghi mai mare decat unghiul critic, unde energia campului evanescent este

concentratd in vecinatatea imediat urmator de la suprafata de separatie miez-invelis.

Camp evanescent

Fig. 4.1 Zona de evanescenta formata la interfata miezului unei fibre optice din cuart la

propagarea undei electromagnetice prin ea.

Reiesind din definitia notiunii termenului de evanescenta, ceea inseamna "disparitie lentd",
se poate de spus ca aceasta zona de evanescentd este de dimensiuni foarte mici de ordinul A/2 1n

comparatie cu lungimea de undd incidenta. Explicatia Mecanicii cuantice in privinta campului

100



evanescent este data de conditia continuitatii la limite. Astfel, cAmpul evanescent asigura efectul
de ,tunelare a undei”, care este similar efectului de tunelare a unei particule prin bariera de

potential.

4.2. Captarea si manipularea biomoleculelor sub actiunea cimpului optic evanescent.

Folosirea luminii pentru manipularea mediului inconjurator a devenit, in ultimele decentii,
esentiald in stiintd si medicind. In acest domeniu se acordi o atentie deosebitd fenomenului de
captare a biomoleculelor. Detectarea Impréstierii optice si a fortelor de gradient asupra particulelor
de dimensiuni micronice a fost raportatd pentru prima data, in 1970, de Arthur Ashkin [118];
ulterior, Impreuna cu colegii sai, el a raportat prima observatie a ceea ce numim astdzi penseta

optica.

In microbiologie si biofizica, penseta optici a devenit un instrument esential pentru studiul
si manipularea particulelor (bio) intr-un mediu apos. Captarea particulelor in medii lichide,
utilizand cdmpul evanescent al unui ghid de unda cu diametru de scard micronica, a fost
demonstrata ulterior [119]; atat particulele dielectrice, cat si cele metalice pot fi prinse si deplasate
de campul evanescent de-a lungul canalului ghidului de unda. Aceasta tehnica permite controlul
fluxurilor de lumina si de fluid intr-un mediu biocompatibil, fiind capabild sa manipuleze particule
dielectrice de dimensiuni nano- si micro-metrice, si chiar atomi individuali, prin aplicarea unor

forte extrem de mici generate de un fascicul laser foarte bine focalizat [120].

Captarea optica depinde de dimensiunea particulei prinse in raport cu lungimea de unda a
luminii utilizatd pentru a o capta. Daca lungimea deunda a luminii depdseste cu mult dimensiunile
particulelor, particulele pot fitratate ca dipoli electrici intr-un camp electric, unde conditiile pentru
imprastierea Rayleigh sunt indeplinite si particula poate fi tratata ca un dipol punctual intr-un camp

electromagnetic neomogen. Forta aplicata unei singure sarcini intr-un cdmp electromagnetic este

cunoscutd sub denumirea de fortd Lorentz care este :
dx
F :q(E(x)+—xBj.
dt

Odatd ce polarizarea unui dipol este p = gd, unde d este distanta dintre doud sarcini.

Pentru un dipol punctual, distanta X; — X, . Forta asupra dipolului poate fi calculatd inlocuind doi
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termeni pentru campul electric din ecuatia de mai sus, cate unul pentru fiecare sarcind. Tinand cont

de faptul ca cele doua sarcini au semne opuse, forta ia forma:
F= q(E(xl) —E(x2)+@x3j =
4

= q(E(x1)+((x1 —xz)-V)E—E(xl)+WxB].

Inmultind cu sarcina q si transformand pozitia x, in polarizare p se obtine

F:(p-V)E+d—pr=a[(E-V)E+@xB}

dt dt

unde in a doua egalitate, s-a presupus ca particula dielectrica este liniard, unde polarizarea

p = oE. In cele din urma, se vor folosi doui egalitati: (1) o egalitate de analiza vectoriald, si (2)

legea inductiei lui Faraday.

1. (E-V)EzV(%Ez)—Ex(VxE)
2. Vsz—a—B
ot

In primul rind, egalitatea vectoriald va fi inseratd pentru primul termen in ecuatia fortei de
mai sus. Ecuatia lui Maxwell va fi inlocuitd cu al doilea termen in egalitatea vectoriald. Apoi cei

doi termeni care contin derivate in timp pot fi combinati intr-un singur termen [121].

F:O{lVEz—Ex(VxE)+a—E><B}
2 ot
=0{%VE2—EX(—8—BJ+8—EXB}

1 d
=a|-VE*-—x(ExB)|.
2 dt

Al doilea termen din ultima egalitate este derivata in timp a unei marimi care este legata
printr-o constantd multiplicativa de vectorul Poynting, care descrie puterea pe unitate de suprafata

care trece printr-o suprafatd. Deoarece puterea laserului este constanta la esantionarea pe frecvente

mult mai lungi decat frecventa luminii laserului ~ 10" Az, derivata acestui termen este in medie la

zero si forta conform autorilor [122] poate fi scrisa ca:
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3 2
F=Llovg? - 27md ~ L\vrm),
2 c m-+2

unde in a doua parte a expresiei de mai sus am inclus momentul dipol indus (in unitati

MKS) al unei particule dielectrice sferice: p = E(r,?) = 4””12 60613(1’}12 —1)/(m* +2)E(r,t), unde

O¢ este raza particulei, 7, este indicele de refractie al particulei si M =1, / 1, este indicele de

refractie relativ dintre particuld si mediu. Patratul marimii campului electric este egal cu
intensitatea fasciculului in functie de pozitie. Prin urmare, rezultatul indica faptul ca forta asupra
particulei dielectrice, atunci cand este tratata ca un dipol punctual, este proportionald cu gradientul
de-a lungul intensitatii fasciculului. Cu alte cuvinte, forta gradientului descrisa aici tinde sd atraga
particula in regiunea de cea mai mare intensitate. Inrealitate, forta de imprastiere a luminii lucreaza
impotriva fortei de gradient in directia axiala a capcanei, rezultand o pozitie de echilibru care este
deplasata usor in aval de intensitatea maximd. Sub aproximarea Rayleigh, putem scrie si forta de

imprastiere ca:

k'o? 8ank'a® [ m* -1
F (n=————I(r);= 0
iy (1) 61 ) m+2

32
cnye, 3c

J I(r)z.

Deoarece Tmpréstierea este izotropd, impulsul net este transferat in directia inainte. La nivel
cuantic, ne imaginam forta gradientului ca o imprastiere Rayleigh inainte in care fotoni identici
sunt creati si anihilati concomitent, in timp ce in forta de imprastiere (radiatie), fotonii incidenti
calatoresc in aceeasi directie si se ,,imprastie” izotrop. Prin conservarea impulsului, particula

trebuie sa acumuleze impulsul initial al fotonilor, provocand o fortd inainte in acesta din urma.

[123]

4.3. Cresterea ratei de decontaminare a solutiilor infectate cu ajutorul metamaterialelor

compozite de forme geometrice diferite.

Eficienta inactivarii agentului patogen a fost investigata in Ref. [124] in ceea ce priveste
doza UVC, distanta de separare si pozitia unghiulard pe suprafatd. Analizele facute se
concentreazd pe fabricarea unei noi clase de echipamente bazate pe structuri metamateriale
compozite, dela nivel micro pana la nano, prin exploatarea zonei de contact optic dintre elementele
metamateriale proiectate cu diferite dimensiuni structurale. Aceastd combinatie de elemente subtiri
si groase ale metamaterialelor compozite poate Imbundtati drastic suprafata de contact cu

fluidele/suprafetele solide ale obiectelor contaminate. Pentru a Tmbunatati suprafata de contact
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dintre agenti patogeni si radiatiile UVC, am folosit o combinatie de elemente metamateriale, cum
ar fi sfere si fibre intregi sau zdrobite, in aranjamentele de ambalare. In asa fel elementele mari
permit radiatiei UV C sa traverseze o distanta mare in interiorul lichidelor contaminate, in timp ce
cele mici care ocupa spatiul liber dintre ele sunt capabile sa asigure dispersia optima a radiatiilor

in volume mari, asa cum se confirma atunci cand se utilizeazad elemente de cuart zdrobite (Fig.4.1).

a) b)
Fig.4.2 a) fmpachetare bile mici/mari (a), respectiv fibre(b)
4.3.1. Impachetiri de elemente cu geometrii sferice

Spatiul liber dintre sferele mari de cuart poate fi descris printr-un factor de umplere, care
este o functie a structurii de ambalare a metamaterialelor, Vf = V(l - p), unde Vf este volumul
liber dintre sfere, }” este volumul total si p densitatea celulei, care depinde de structura de
impachetare a metamaterialului. In cazul bilelor din cuart aranjate hexagonal Fig. 4.2(b) densitatea

este p:ﬂ/(3ﬁ)=0,6086, care este superioard Tmpachetarii retelei tetraedrice Fig. 4.2(a),

pentru care p = (7;\/5 ) /16 =0,3401. Aceasta Inseamnd ca volumul liber In cazul ambalajului

tetragonal este mai mare decat in acel hexagonal.
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a) b)
Fig. 4.3. a) Mod de aranjare bile tetraedric b) aranjare bile hexagonal

Conform datelor din Ref. [125], in ceea ce priveste eficienta de decontaminare a suprafetei
de contact dintre metamateriale ca cristale fotonice sau fibre, optiunea noastra a fost s folosim o
combinatie de elemente metamateriale, cum ar fi sfere si fibre intregi sau zdrobite, intr-un
aranjament de impachetare strans. Se doreste fabricarea unui material adecvat, atat pentru a asigura
o buna penetrare a radiatiei UV-C in elementele metamaterialului, cat si o propagare usoara prin
fluidele contaminate. Apoi se calculeaza, pe aceasta baza, volumul efectiv de decontaminare care
este proportional cu suprafata de contact dintre fluidul contaminat si metamateriale (sfere intregi

sau fragmente de sfere) In aranjamentul respectiv (ambalaj).

Este in general acceptat ca adancimea de penetrare, £ in interiorul spatiului liber dintre

sfere este direct proportionald cu lungimea de unda a radiatiei si invers proportionald cu diferenta

dintre indicii de refractie ai metamaterialului, 7, si fluidul contaminat 7. In asa caz k poate fi

u

scris ca: k=/1/[27r (ni —nf)} Rezultd ¢ volumul efectiv este ¥, =kS unde § reprezinta

suprafata de contact a metamaterialului cu fluidul contaminat. Acest volum se mentine inferior

volumului liber dintre sfere, V. Relatia dintre diametrul sferei D, iar suprafata totala a sferelor

. 2 oo < < .
poate fi scrisa astfel: $ = pD"N, unde N reprezintd numirul total de sfere. Daci se considerd L,

unde i =(x,y,z) odirectie in spatiu, volumul V' =L L L. este completat cu, N; =L/D care este
numdrul de sfere in fiecare directie, cumuland un total de sfere din celula lui unde numarul
N=N_N,N.. Acest numir este proportional cu volumul: N ~p/D*. Volumul efectiv de

decontaminare din jurul sferelor impachetate este proportional cu adancimea de penetrare, x ~ 4

si invers proportional cu diametrul sferei, V, ~ VAID. in cazul sferelor cu diametru mai mic

V,=V({- 2)"", in cazul sferelor cu diametru mai mic D, . Optiunea de a recurge la sfere mici

nu este totusi adecvata pentru decontaminarea fluidelor. Pe de o parte, frecarea si rezistenta
lichidului intre boabe cresc odata cu reducerea dimensiunilor. Pe de altd parte, radiatia UVC sufera
reflexii multiple pe suprafetele de contact dintre sferele mici. Prin urmare, propunem o procedura
deambalare cu structuri care combina sfere mari si mici. In acest sens, trebuie mai intai identificate
rezonante dintre modurile de galerie ale undelor in cazul celor doud sfere de diametre diferite, in

Fig. 4.4a respectiv 4.4b. In cazul sferelor cu diametrul de ordine al D, =D, (2 -3 ), rezonanta
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este atinsd practic pentru orice dimensiune a sferelor (Fig. 4.3.4 c¢). Schema sferelor mari cu

diametrul D, cu un spatiu intre ele umplute cu sfere de diametru D, = K, iar sfere mai mici cu un
diametru D, =K * care umple spatiul dintre sferele cu diametrul D,. Umplerea spatiului liber

. . e A v A A . .. . . n—1
poate fi continuata pana cand lmpaChetarea sferelor mai mici atlnge diametrul Dn = K

a) b) ©)

Fig. 4.4. (a) impachetarea sferelor mici intre cele mari intr-un aranjament cubic; (b)
Ambalarea sferelor mici in celule cu retea tetragonala; c) retea tetragonala parte din

aranjament cubic

Rezonanta dintre sistemele micro de diferite dimensiuni devine posibild ori de cate ori unda
luminoasa este considerata in picioare (in interiorul propriilor stari cuantice). Pentru a extinde si
mai mult suprafata de contact, se poate umple spatiul liber dintre sferele mai mici. Suprafata totala

aretelei cubice deordin ;” se considera numdrul de aranjamente ale bilelor de diferite diametre
obtinut la suplinirea spatiului liber dintre bile mari cu bile mici in volumul liber ce ramane. Drept
urmare suprafata totald retelei capatd forma: S, =47V, /D, In aceasta relatie, V, =V (1~ p) Y
reprezintd volumul liber rdmas dupad introducerea sferelor cu un diametru D,. Diametrul sferelor

-1 este un

de tip D, este legat de una dintre sferele "i—1"prin relatia D, :K_lDl._l. Aici, K
parametru de ordine mai mic decat unitatea. Daca se introduce un al doilea tip de sfere 1n spatiul

liber al unei retele cubice, expresia pentru suprafata totali este: S =35, +S,. In aceasta expresie,

.. 2 . .. .. A
termenii S, =7D;Nsi S, = ﬂ(x/§ —1)’ D} sunt suprafata totala a sferelor mari si mici plasate in
cele doua retele cu acelasi numar de noduri, N, in contact optic. Se observa ca sferele mici cu

diametrul p, = (\/5 - 1) D, sunt plasate in centrul cuburilor celei mari, dar fra contact direct, iar
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in acest caz, K=1/(\/§ _1), Suprafata totala 1n contact cu fluidul contaminat

S=nxD] N(S— 23 ) creste cu 0.56S, in raport cu metamaterialul format din sfere impachetate

de acelasi diametru.

Se poate continua sa se plaseze sfere din ce in ce mai mici in interiorul structurii cubice.

Sferele sunt introduse pe fiecare fatd a cubului, in timp ce impachetarea incepe din centrul cubului.

Distanta dintre sferele mici (cu un diametruD,) si sferele mari cu un diametru D, a fost estimata

a fi D; =D, (ﬁ _1)_ Acesta distanta D3 usor se calculeazd, nu este altceva decat

D; =D, (2 VLY ) ~0.28D, ceia ce este in consecintd inferioard diametrului lui D; ~0.4D,. Prin
urmare, se pot introduce sfere mai mici pe fata cubului cu doar doua contacte optice cu sferele cu

diametrul D, = D, = D, si distanta dintre patru sfere mari D;. Este usor de observat ca sferele mici

se mentin instabile In aceastd configuratie de ambalare si se pot relaxa in patru puncte ale
volumului liber in contact cu sferele mari. Este totusi posibil sa se ajungd la o constructie periodica

stabila daca se implementeazd in configuratia de ambalare un elipsoid de rotatie cu axele mari si

mici, dupi cum urmeazi (D; ,D3)=(Dl (2—\/3),191 (2—\/5)) respectiv. Suprafata totald de

contact cu fluidele creste substantial la S =3, +3,+S; cu trei sfere mici in orice celuld
elementard, devine S, = 37 ND? = 37ND, (7 — 4.3 ) Pentru a spori rata de decontaminare, este de

dorit sd se utilizeze sfere cu un diametrude 5-10 ori mai mic decat distanta dintre cele cu sferele
mari si sd se evalueze suprafata totald de contact cu fluidele contaminate. Daca ulterior s-a

impachetat "n " specii de ordin mai mic in spatiul liber dintre sferele mari, o zond totala de contact

extinsa S

u» este asiguratd cu fluidul contaminat dupd cum urmeaza:

Sp=8+8,++8, @.1)

Luind in considerare expresia analiticd pentru fiecare ordin de retea a sferelor de
impachetare, ecuatia (4.1) se reduce la o dependentd de diametrul si volumul suprafetei totale a
fiecdrui tip de sferd. Aici, S, = 7TD12N si s, = 72'( (3 - 1))2D12 sunt suprafata sferelor mari si mici

din cele doua retele cu acelasi numar de noduri, N, in contact optic.
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Numirul de sfere cu diametrul D, a fost considerat proportional cu N, =Vit/ (Df) care
dupd N’ impachetari este identic cu cel al volumului liber ramas: V, =V (1- ). Este posibila
continuarea umplerii spatiului dintre D, cu elemente de diametru K mai mic decat
D, (D3 ~(O,2—0,3mm)). Un exemplu relevant este ilustrat in Fig. 4.4(c), unde spatiul dintre
sferele mari (cu un diametru D, ~ 2-3mm) este umplut cu sfere cu un diametru de 10 ori mai mic
(K =10; D, ~0,2- O,3mm). O noua zona de contact este atinsa dupa fiecare pas de umplere i
de ordinul S; =47V, /D,

In consecinti, spatiul liber devine tot mai mic cu fiece etapa de impachetare decit la etapa

precedenta (; +1). Dupd etapele ulterioare de impachetare cu bile, suprafata de contact devine:
S, =4zV (1= p)10"" /D, (4.2)

Ecuatia (4.2) defineste suma seriilor geometrice corespunzatoare sferei in contact cu

fluidul contaminat si anume: V' (1- p)i. Suprafata totala corespunzatoare poate fiexprimata astfel:
Sn=4rV(1-4")/(D,(1-q)), 4.3)

unde ¢=(1-p)K. Numirul de sfere cu diametrul D. este proportional cu

N, =V,/ ( Df). Ec. (4.2) cuantifica contributia majord a metamaterialului la suprafata totala (4.3).
Aceasta se obtine ori de cate ori raportul de progresie geometrica este superior unitatii ¢ 1.
Contributia principala la suprafata totald provine asadar din sferele cu diametrul cel mai mic,
D, = 10(_"“)D1. In consecintd, aria totald a metamaterialului compozit creste drastic atunci cand

scade diametrul celei mai mici fractiuni de umplutura. Analizele au fost extinse la cazul in care

K>1s1 (1-p)<1 pentru a obtine o valoare unitard a raportului de progresie geometrica,
g=(1-p)K ~1. Sferele de cuart cu un diametru D, =D(H)/ K aduc deci o contributie

substantiald la suprafata totald a metamaterialului compozit in contact cu fluidul contaminat.

4.3.2. Impachetiri de elemente cu geometrie cilindrici
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In aceasta sectiune se va propune un alt model de Tmpachetare a metamaterialelor i anume
combinarea tijelor din cuart de diferite diametre. Calcule similare ca in cazul sferelor au fost

efectuate in cazul procedurii de impachetare a fibrelor optice de lungimi identice () dar cu

diametre diferite (d,). S-a ardtat ci impachetarea pitrati a fibrelor cu diametrul d, permite

umplerea spatiului liber rimas intre fibre cu un diametru mai mic, 4, =4, (ﬁ — 1) , vezi Fig. 4.5.

Fig. 4.5 Schema de impachetare cu fibre

Intreaga suprafati a fibrelor creste odati cu suma fibrelor groase si subtiri S, =35, +3,.
Pentru orice tip de fibre, suprafata totala este egald cu produsul perimetrului circular inmultit cu

numirul de fragmente si lungimile corespunzitoare: S; = ﬂd,.LN ;- Relatia dintre diametrele dl si
d, ale fibrelor groase/subtiri si lungimea cutiei pitrate de ambalare, L, este:L,, = N,d,. Se
poate presupune ca N = \/ﬁl ,iar N =N ,deoarece caseta patratd contine acelasi numar de fibre
de-a lungul directiilor x sau y, N, =N N ,» rezultd ca suprafata totald a fibrelor impachetate de

acelasi diametru este S, =7L,,L\/N,. Potrivit Refs. [ 9,10, 12], suprafata totald a cilindrilor

impachetati corespunzatoare spatiului neutilizat, in timpul decontamindrii fluidului este
S, ~L,,L\[N,. Suprafata de contact corespunzatoare este S, = zL ,L\/N, (ﬁ _ 1) =S, (ﬁ _ 1)_

In consecints, in cazul ambalirii inchise a fibrelor, se obtine o crestere a suprafetei totale de contact
de ordinul a 44 %.

Procedura de impachetare pdtratd poate fi extinsd la aranjamente hexagonale de fibre

groase/subtiri in interiorul miezului de decontaminare (Fig. 4.32). Raza fibrelor (» =d /2) sunt in

acest caz, r, =r, (1 _\/3/2), fiind inferioard celei din ambalarea pdtratd. Suprafata totala devine
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S, =8+5, =272'r1(1—\/§ /2)LN. Volumul de decontaminare este proportional cu aceasta

suprafatd inmultita cu adancimea de penetrare a radiatiet UVC. Volumul de decontaminare este

inferior volumului liber dintre fibre din cauza distantei mari dintre fibre cu diametrul de (1-2) mm
in raport cu lungimea de unda UVC. Acest volum, ¥, este definit de suprafata tuturor fibrelor si
de suprafata tubului de cuart, s, Inmultitd cu adancimea de penetrare a radiatiei k. Astfel,
V. = (A-I-S)Lpb. Volumul liber dintre trei fibre cu lungimea de 100 ¢m si diametrul de 0,1 cm

poate fi estimat din y, = L(ﬁ -/ 2) r* =0.16/°L. Prin urmare, poate fi estimata eficienta ratei

de decontaminare a volumului dintre fibrele din interiorul cilindrului. Aceasta abordare recurge la

calculul volumului efectiv intre cele trei fibre. Volumul este egal cu lungimea celor trei fibre
inmultit cu adancimea de penetrare a radiatiilor, x ~A/2, in fluid ¥, =7rkL. Asadar, eficienta
contactului £ 7= VI Vf ~Alr se mentine mic pentru o lungime de undi in interval
A ~250nm —280nm. Volumul liber V, =V -V, = 7(R* = Nr*)L, este diferenta dintre volumul
total al cilindrului mare V' = zR’L, cu R=2.5cm$i L =100cm , si volumul de fibre ambalate
V =7aNr'L.

In figura 4.6 este prezentat un model de impachetare a bilelor combinate cu tije/fibre din
cuart in care suprafata totald a acestor metamateriale in contact cu fluidele contaminate este in

acest caz semnificativ crescutd, cu efecte benefice asupra decontaminarii datorita faptului ca

radiatia este dispersata prin unde evanescente Intr-un volum extins de fluide circulante.

. Unde de galerie :

Fibra optica

Ni1=>Nz

a) b)

Fig. 4.6. a) Mod de aranjare bile combinat cu tije din cuart; b) Unde de galerie ce apar la

contactul dintre fibra-bila
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Acest tip de Tmpachetare a tijelor, In combinatie cu fibrele, face posibild mentinerea
dispersiei radiatiei atat pe directia longitudinala, cat si pe cea transversald, permitdnd péatrunderea
acesteia si in zonele libere dintre sfere si fibre. Datorita faptului ca in jurul fibrelor se formeaza o
zond de evanescentd pe intreaga lor suprafatd, la contactul cu sfera aceastd zona patrunde in
interiorul acesteia, generand asa-numitele unde de galerie (Fig. 4.6(b)), care joaca un rol

important In procesul de decontaminare a agentilor patogeni.

Mai mult, zona de evanescentd acopera o portiune considerabild din suprafata sferei. Daca
raportdm aceasta sferd la patogenii biologici, ale caror diametre sunt de peste zece ori mai mari
decat adancimea de penetrare a undei evanescente, rezulta ca undele de galerie pot induce efecte

distructive asupra celulelor, facindu-le incapabile de a se mai reproduce.

4.4. Evaluarea volumului ocupat de bilele de cuart si zonele lor evanescente intr-un
volum limitat. Simulare numericd a adincimii zonei evanescente in functie de

unghiul de incidenta

La interactiunea luminii cu o sfera din cuart imersata intr-o solutie de drojdie, la o lungime

deundade 256nm , se formeazad o zona evanescenta la interfata dintre cele doudmedii. Adancimea

acestei zone depinde de unghiul de incidentd al luminii si de indicii de refractie a materialelor
implicate. Pentru calculul addncimii zonei de evanescentd pentru o sferd din cuart in solutie de

drojdie, cu o lungime de unda de 256 ,m si un unghi de incidentd de 70°, astfel incat conditia
pentru reflexie totald interna sé fie indeplinita, se va utiliza formula standard pentru adancimea de

penetrare Ap a campului evanescent:

4,== : (4.4)

unde:

A =2.54x10"m- lungimea de unda

n,=1.54 -indicele de refractie al cuartului

n, =1.36- indicele de refractie al solutiei de drojdie
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0 =065, 89 unghi deincidenta de Intre cuart si solutia de drojdie l-am ales aleatoriu

reiesind din graficul urmator:

180 -
160 -
140
120
100 -

80 -

rad

60~ 12 13 14 15

Fig. 4.7. Dependenta adancimii de penetrare a radiatiei electromagnetice in mediul n2
(solutie de drojdie) din mediul n1 (bila de cuart) de unghiul de incidenta. Simulare

efectuata cu ajutorul softului Wolfram Mathematica

Pentru a obtine o zond evanescentd, unghiul de incidentd trebuie sd fie mai mare decét

unghiul critic 6, determinat de relatia:

n
0 — L.
sinf=—;

0 = arcsin(ﬁ) = arcsin(ﬂ) =61.98 ~1.15rad
n, n, 1.54

Deoarece 65,89 > 61,98 , reflexia internd totala are loc, iar campul evanescent existd in

mediul drojdiei. Prin urmare, pentru a obtine o zona evanescenta la interfata dintre cuart si solutia

de drojdie, unghiul de incidenta trebuie sa fie mai mare de aproximativ 61.98".

2.54x107m 1

= . ~115.83nm
2x3.14  [[(1.54)* x(0.9117)*]—(1.36)

Astfel, grosimea zonei de evanescentd este 0 = 4,~115.83nm.

Determinarea volumului de solutie de drojdie patruns de cimpul evanescent generat
de bilele de cuart de raza R
Aici, am propus ca scop de calculat volumul ramas intr-un cub de laturd 1¢m, in care se
afla N =1000 de bile din cuart, fiecare avand 1, diametru, inclusiv stratul evanescent. Vom

exclude apoi volumul total ocupat de aceste bile impreuna cu zonele lor evanescente pentru a vedea

volumul rdmas care nu este altceva decat volumul solutiei de drojdie.
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Calculam suprafata totald a zonei evanescente generate in jurul unei sfere de cuart cu

diametrul de 1 m, tespectiv raza R = Y™™ _ 0. 5mm = 5x10*m, plasata intr-un mediu cu indice
2

de refractie inferior (ex: solutie de drojdie), la o lungime de unda de 256 nm, unde adancimea

evanescentd am calculat-o anterior ca fiind aprox. 115.83 nm, rezulta:

2 2

2 —ax-25%x107 =1x1070 . 2m? ~

Sevanescent(R)

~3.14x10~0m? =3.14mm’ 4.5)

AplicAm formula volumului pentru un strat sferic subtire care nu este altceva decét

diferenta dintre doua sfere:

4
V= Eﬁ[(R +A4,) —R’] (4.6)
Pentru Ap<<R , putem aproxima cu V, ... ~ 47 R’ -A,, care este o aproximatie de

ordinul intéi, potrivitd pentru zone foarte subtiri primeste valoarea:

~47(5x107)*-115.83x10” =47-2.5x107 -115.83x10~ = 0.0003638 mm’

evanescent
Volumul unei bile de raza R v-a fi egal cu:

V= %;r}# :%n(5x104)3 :%72-1.25><10‘° ~524x107""m’

Volum total ocupat de bile, plus volumul zonelor evanescente este:

1% )=1000-(5.24x107"° +2.76x10">) ~ 5.24x 10" n® 4.7

total

=1000-(V, +V,

evanescent

Volumul ramas din cub nu este altceva decat volumul ocupat de drojdie, deci:

V= Vor=Vou=1x10° =5.24x107 = 476107 m’ ~ 0.476mm’ 4.8)

drojdie cub” " total

Pana aici am analizat cazul in care 1000 de bile din cuart, fiecare cu diametrul de 1 mm,
sunt plasate intr-un cub cu latura de 1 cm, dupa care am evaluat volumul ocupat de acestea si de

zonele lor evanescente, precum si volumul liber ramas.

Acum ar fi bine sa calculam volumul zonei de evanescenta si volumul ramas liber intr-un

cub cu latura de 10 mm, in care sunt plasate bile de diametru 1 mm, iar in spatiile libere dintre
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acestea sunt introduse bile mai mici cu diametru ¢ =2 — 1 mm. Sa abordam problema pas cu

pas.

Numirul de cuburi unitare interioare (fira marginile exterioare) este (10—1)’ =9’ =729

goluri interstitiale 1n aceastda ambalare cubica perfectd in care pot fi introduse bile. Aria

d 2-1

suprafetei unei bile de raza r = P ~ 0.207mm este:

= 471*= 472(0.207)* = 0.5372 mm” ,
evanescent(r)

Volumul zonei de evanescenta pentru 729 de bile de raza , v-a fi egal cu:

xA,=T29x 0.5372mm” x115.83nm ~ 0.0000622mm>.

V =NxS
evanescent(r) evanescent(r)

Volumul total al zonei de evanescenta creat in jurul bilelor de raza R + r este:

V ~0.3638+0.0453=0.4091mm’.
evanescenta(R +r)

4.5. Determinarea adincimii de penetrare in cioburi de cuart

Un alt aspect al interactiunii radiatiet UVC cu materia este studiat folosind granule de cuart
zdrobite. Odata patrunsa radiatia in granule de cuart zdrobite se observa o dispersie a luminii pe
un volum destul de mare. In opinia autorilor [126] adancimea de patrundere a radiatiei UV-C
coerente prin granule de cuart zdrobite In comparatie cu bile sau fibre din cuart ar fi mai mare.
Adancimea de penetrare a radiatiei laser UV-C intr-o solutie care contine metamateriale poate fi
influentatd de diversi factori, inclusiv lungimea de unda a radiatiei si latimea fasciculului laser.
Adancimea de penetrare se referd la distanta la care intensitatea radiatiei scade pand la un anumit
procent din valoarea initiald. Odatacucresterea latimii fasciculului, exista o reducere a imprastierii
laterale, rezultand o penetrare mai mare pentru dimensiuni mai mari ale spotului. Cu toate acestea,
existd un punct in care latimea fasciculului nu mai are niciun efect asupra adancimii de penetrare.
La acesta etapa s-a efectuat un calcul al adancimii de penetrare in granule de cuart zdrobite . Astfel,

au fost aplicate diferite grade de umplere a cuvelor cu granule de cuart zdrobite (1 mm, 2 mm, 3

mm, respectiv 4 mm), Fig. 4.7(b).
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a) b)

Fig. 4.7. a) Granule de cuart zdrobite. b) Cuve cu diferit grad de umplere.

In acelasi timp, au fost studiate 3 intensititi de penetrare (50, 60 si 70 mJ) precum si 3 rate
derepetitie (1, 2 si 5 Hz). Scopul acestui studiu a fost de a determina energia minimd de aplicare

pentru o decontaminare eficienta in conditii clinice, iar rezultatele au fost incluse in tabelul 2.

Tabel 2. Date experimentale ale energiei pulsului penetrat de cel incident

Proba qurgie puls Frecventa puls Energie puls penetrat
e (H2) (m0)
Proba 50 1 4.5
0 cm cioburi 2 4.65
5 4.7
60 1 5.9
2 6.11
5 6.25
70 1 6.65
2 6.8
5 6.85
Proba 50 1 1.2
1 cm cioburi 2 0.93
5 0.86
60 1 0.99
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2 1.01
5 1
70 1 1.4
2 1.39
5 1.38
Proba 50 1 0.45
2 cm cioburi 2 0.46
5 0.52
60 1 0.48
2 0.51
5 0.52
70 1 0.49
2 0.48
5 0.46
Proba 50 1 0.34
3 cm cioburi 2 0.39
5 0.48
60 1 0.47
2 0.5
5 0.48
70 1 0.48
2 0.51
5 0.50
Proba 50 1 0.34
4 cm cioburi 2 0.40
5 0.32
60 1 0.31
2 0.34
5 0.32
70 1 0.42
2 0.45
5 0.43
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Se poate observa cd, odatd cu cresterea grosimii stratului de umplere a cuvei cu
metamateriale, energia radiatiei transmise scade. Astfel, pentru o grosime de 1 cm, energia

masurata dupd patrundere este de aproximativ 1 mJ, in timp ce pentru o grosime de 4 cm aceasta

scade la circa 0,45 mJ.

Pe baza datelor obtinute se poate concluziona ca variatia frecventei nu influenteaza
adancimea de penetrare a pulsului in metamaterial. Prin urmare, pentru construirea dependentei

dintre adancimea de penetrare si energia pulsului (Fig. 4.8), s-a utilizat media aritmetica a ratei de

repetitie.

Diametrul fasciculului a fost ales astfel incat sa corespunda diametrului cuvetei, respectiv
14 mm. Rezultatele experimentale arata ca aproximativ 10% din energia incidenta a pulsului

este transmisa si iese din cuva.

—— Dependenta patrunderii energiei
n cioburi de cuart

Energia dupa penetrare (mJ)

0 10 20 30 40
Adancimea de penetrare (mm)

Figura 4.8. Dependenta energiei radiatiei fata de adancimea de penetrare

In etapa urmitoare, intensititile de penetrare au fost scizute si s-a calculat adancimea de
penetrare a solutiilor cu agenti patogeni si cu diferite grade de umplere a cuvelor cu metamateriale
(1 mm, 2 mm, 3 mm, respectiv 4 mm). In acelasi timp, s-a ales ca fiind optima rata de repetitie de
2 Hz. Setul de energie laser a fost de 400 mJ. Sa folosit un atenuator pentru a atinge intensitati de
penetrare de ordinul (40,30,20 mJ). Solutia de drojdie care umple spatiul/volumul liber dintre
metamaterialele din cuva de analizat (cu dimensiuni standard de 10/10 mm si 4 cm indltime) a fost
determinati a avea o valoare de 1 mL. In consecintd, pentru celelalte grade de umplere cu
metamateriale, s-au masurat 0,25 mL pentru o cadd cu 1 cm de metamateriale; 05 mL pentru un

rezervor cu 2 cm de metamateriale; 0,75 ml pentru un rezervor cu 3 cm de metamateriale. Scopul
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acestui studiu a fost de a determina limita maxima a adancimii de penetrare la o energie stabilita.

Conditiile experimentale testate pot fi gésite in Tabelul 3.

In continuare, pentru caracterizarea biologicd, s-a preparat o solutie de drojdie neiradiata
(ca martor pozitiv), o solutie iradiatd simpla (fard metamateriale); si o solutie cu metamateriale

iradiate, dupa cum urmeaza:
- solutie de drojdie neiradiata

-5 masuratori simple 1n solutie la diferite intervale de timp (5 impulsuri, 10 impulsuri, 15
impulsuri; 20 impulsuri; 25 impulsuri la o frecventd de 2 Hz; 100 mJ) = 10 sec; 20 sec; 30 de

secunde si

- 5 masuratori de solutie cu metamaterial, grad de umplere 3 cm aprox. 0,75 mL solutie de
drojdie (pentru a igieniza fasciculul); la diferite intervale de timp (5 impulsuri, 10 impulsuri, 15

impulsuri; 20 impulsuri; 25 impulsuri la o frecventd de 2 Hz) =10 sec; 20 sec; s-au efectuat 30 sec.

Tabelul 3. Conditii experimentale ale cuvei cu solutie de drojdie si metamateriale

Proba Energie Frecventa | Energie puls la iesire | Energie puls la iesire
Laser (mJ) puls (Hz) ciobl(lirlin(mJ) solutie iﬁlcioburi
(mJ)
Proba 40 2 16,4 _
0 cm 30 2 12,2 -
cioburi 20 2 8,1 -
Proba 40 2 1,86 0,65
1 em 30 2 1,62 0,47
cioburi 20 2 0,98 0,32
Proba 40 2 0,67 0,48
2 em 30 2 0,38 0,33
cioburi 20 2 0,32 0,24
Proba 40 2 0,20 0,085
3 em 30 2 0,14 0,07
cioburi 20 2 0,092 0
Proba 40 2 0,135 0,078
4 cm 30 2 0,09 0
cioburi 20 2 0,068 0
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La energii de penetrare sub 20mJ (pentru un grad de umplere 3cm) si sub 30mJ (pentru un grad de
umplere 4cm), se observa o limitd maxima de penetrare a metamaterialului studiat. Se poate
observa ca odata cu cresterea grosimii de umplere a cuvei cu metamateriale, limita maxima de
patrundere a materialului studiat creste odata cu reducerea intensitatii de patrundere, astfel incat
pentru o grosime de umplere de maxim 4 cm se poate aprofunda in metamaterialul prin aplicarea
energiei dupd penetrarea de numai ~35 mJ si pentru o grosime maximd de umplere de 3 cm

metamateriale putem patrunde in metamaterial prin aplicarea energiei dupa penetrarea de ~20 mJ,

vezi Fig. 4.9.
0.7 4 - —
Energie puls incident

S s = 40mJ
E 7 4 30mJ
o ¢ 20md
® 0.5+
©
oy
2 04+
AT
o
3 034
@0
>
Q0.2+
2
>
L 0.1+
L

0.0+

T
10 15 20 25 30 35 40
Adancimea de penetrare (mm)

Fig. 4.9. Dependenta patrunderii energiei in cioburi de cuart umplute cu solutie de
drojdiile

Energie puls incident
16 = 40mJ
14 4 ¢ 30md
+ 20mJ

Energie puls dupa penetrare (mJ)
o]
1

T T T T T T T T
0 10 20 30 40
Adancimea de penefrare (mm)

Fig. 4.10. Dependenta patrunderii energiei si determinarea energiei dupa penetrarea

metamaterialelor versus gradul de umplere cu metamateriale
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Din Fig. 4.10, reiese cd pentru un grad de umplere de 40 mm, limita maxima a energiei
aplicate este de 20 mJ, unde energia care iese are o valoare apropiatd de 0 (~0,068), fapt care

confirma ca cu acesti parametri avem o limitd maxima de adancime de penetrare.

Pentru a calcula adincimea de penetrare a radiatiei laser UV-C intr-o solutie, pot fi
efectuate simulari. Aceste simulari folosesc modele matematice pentru a simula interactiunile
fotonilor cu solutia si ofera informatii despre adancimea de penetrare pe baza proprietatilor
radiatiei si solutiei. Rezultatele acestor simulari pot fiapoi analizate pentru a determina adancimea
de penetrare pentru diferite perioade de iradiere, cum ar fi 10 secunde, 20 de secunde, 30 de

secunde, 40 de secunde si 60 de secunde, asa cum sa mentionat in intrebarea initiala.

4.6. Manipularea biomoleculelor cu ajutorul canalelor de rotatie prin metamaterialele

patrunse de radiatii UVC

Inacesta sectiune este propusa o metodi de canalizare cu radiatii UVC care se concentreazi
pe aplicarea diferitelor geometrii ale elementelor de ambalare care creeaza canale cu suruburi
pentru accelerarea patogenului prin elementele acestui metamaterial pe baza de cioburi/bile de
cuart. Ideea principald este legata de rotatia lichidelor si gazelor contaminate prin canale cu

suruburi ale meta-materialelor, preparate din fibre optice UVC, in configuratia de torsiune

reprezentatd in Fig. 4.11, astfel lichidele contaminate sunt rotite de-a lungul directiei de curgere.

Fig. 4.11. Acceleratia agentilor patogeni in jurul elementelor meta-materialului si posibilul
flux turbulent cu accelerarea agentilor patogeni in canalele cercului sau suruburilor in

cazul tridimensional.

Daca densitatea agentilor patogeni este mai mare decat densitatea fluidelor, virusii sau

bacteriile se pot lipi de suprafata sferelor de elemente metamateriale patrunse de radiatiile

ultraviolete C. Avand In vedere cd densitatea picaturilor devirus si bacterii p, este mai mare decét

densitatea lichidelor p,, aderenta agentilor patogeni la (suprafata exterioard) a canalelor de
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rotatie creste in functie de gradul de torsiune al canalelor [127,128]. Deoarece numarul de astfel
de canale de rotatie din meta-materialul propus este mare, suprafata totald constd din suma
suprafetelor fiecdrui canal de curgere dintre fibre. Acest efect de decontaminare UVC depinde de

forta centrifugd inertiala F = ( p,—P f)a)zA = 7r’r, care apare pe picaturile infectate de agenti

patogeni in timpul rotatiei sale. Densitatea mare a agentilor patogeni ne ofera posibilitatea de a
gasi legatura dintre viteza curgerii acestuia si raza de rotatie a canalului de rotatie. Forta centrifuga
trebuie sa tragd picaturile deagent patogen catre suprafata fibrelor/sferei patrunse de radiatia UVC
evanescentd in canalul de curgere in timpul efectului de filare. Acest efect de decontaminare UVC
depindede forta centrifuga inertiald, care se aplica agentilor patogeni in timpul curgerii lor rotative
prin canalul curaza derotatie, 7, cufrecventa @. Luand in considerare acest lucru, proiectia celei
de-a doua legi a lui Newton asupra directiei razei poate fi aproximata prin expresia

(pp— pf.)a)2r— Bdr/dt=0. Sau in aceastd descriere raza creste in functie de timp ca:

roexp[(pp —pf)a)2r/ﬂ}

Y

Fig. 4.12. a) Accelerarea agentilor patogeni in canalele cercului sau suruburilor in

cazul tridimensional; b) Pozitia biomoleculei in coordonate cilindrice

Pentru descrierea miscarii particulei 1n sistemul de coordonate cilindric, reiesind din Fig.

4.12. (b) distanta 7 poate fi scrisa ca:

F=ze +pé,sau dF = dzé, +dpé, + pdIe,.
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Odata ce componenta dupd p depindedetimp atunci Ae, =¢, (t + At) -é, (t) =lApxe,,

iar relatia de mai sus poate fi scrisa ca :
dr =dze.+dpe, + pdpe,.

Din aceasta relatie prin derivare usor se obtin valorile pentru viteza si acceleratie in

coordonate cilindrice, unde viteza v este:

L dr - dp_ . - ~
V_E—vzez+vpep+pze¢—vzez+vpep+pa)e¢,,
dz dp do
V.=—, V. =——; V =pw= 5
odt 7 dt 7 r pdt

dv=dve +1{d(v,)e, +v,dé } +dv,.&, +v,dé,},
dé, =dyé ,
dé, =-dge,,
dv=dve +d(v,)é, +v,dpe, +dv, &, —v,dpe,.

Acceleratia 1n acest caz nu este altceva decat derivata vitezei dupa timp

o dv dv, . dv, . dv, ngﬁ
dr dr  di dt ? dt %>
- ~ _ . dv, .
w=we +we, +v,we, +76¢ —V,0e, .

Daca exprimam aceleasi relatii utilizdnd formalismul vectorial, atunci componentele

vitezei si acceleratiei pot fi scrise sub forma vectorilor corespunzitori. Astfel, viteza se exprima

ca: V= \72 +\7p +pa)é¢,

unde componentele vitezei sunt: = dz SP = dp 5 S = o 5. p=pe,
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unde /3=77—Z€Z,
atunci \7:\72+\7p+[6?),}7—ze2],
Odati ce [@,z€.]=0=wz[é_,é.]=wzsin0=0.

— — —

Mai departe \72\72""7,)"'[03’77]:" TV, T

0 e
w=we +w,e, +v, e, +?e¢ —v,0e, =

1

v,0¢, =[v,,0]=[[o,r],0]=-[a,,]=-o,[o,F]].
Utilizand transformarea: [5,[5,5]] = 5(5,5) — E(Zi,l;) , se obtine
S o o 2
v,0¢, =—{(0,7) - 0T}

w=w,+w, +[v,, 0]+

— — - — 2—
e, +a(w,r)—w’r =
=W, +W, +[V,, 6]+ W, + (@, p) -0’ p =

= (w, + (@, p)}e. +(w, — pw)E, + w,E, .

4.7. Descriere dispozitiv pentru decontaminarea lichidelor

Decontaminarea eficientd sub iradiere UVC deschide noi posibilitdti in fabricarea de
echipamente inovatoare cu productivitate ridicata si reglabilitate pentru detectarea si eliminarea

contaminantilor biochimici. In acest scop a fost investigati posibilitatea utilizarii fibrelor tubulare

fabricate din materiale transparente 1n intervalul UV C prin care curg fluidele [129,130]

Pentru decontaminarea rapidd a volumelor mari, a fost propusd o noua arhitectura a

canalelor de fluid intre elementele metamateriale [131] obtinuta prin inserarea unor elemente mai
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mici de metamaterial intre cele mari. Aceastd abordare deschide suprafetele de contact
suplimentare pentru radiatia UV C cu fluidele. Canalele 3D pentru fluidele de contaminare generate

in interiorul metamaterialelor impachetate elimind drastic frecarea dintre caracteristicile lichidului

si metamaterialului [132,133].

Inventia propusd vizeazd dezvoltarea unui dispozitiv inovator pentru decontaminarea
fluidelor contaminate (cum ar fi apa, plasma sanguind, aerul sau alte gaze) prin inactivarea
agentilor patogeni sub actiunea radiatiilor ultraviolete de tip C (UV-C), cu lungimea de unda
optima de 254 nm. Acest dispozitiv se distinge prin eficienta sporitad a procesului de dezinfectare,
fiind aplicabil in domenii precum medicina, industria alimentard si agricultura. Problema tehnica

abordata consta in optimizarea ratei de inactivare a microorganismelor patogene, prin expunerea

uniforma si intensificatd a acestora la radiatille UV-C.

Dispozitivul integreaza un tub decontaminator (14) prevazut cu o spirald de cuart (15), al

carei diametru al spirei (ds ) este egal cu distanta dintre cilindrii concentrici de cuart (16 si 17), iar

pasul spiralei este 2ds . Aceasta configuratie induce o miscare rotativa a fluidului contaminat in

interiorul tubului, asigurAnd o expunere omnidirectionald a patogenilor la radiatiile UV-C. In plus,
spirala genereaza o zond de evanescentd in proximitatea suprafetei sale, amplificand intensitatea
radiatiei in regiunile adiacente. Invelisul exterior al tubului (18) este realizat dintr-un material
reflectorizant subtire (grosime de ordinul zecilor de micrometri), care previne pierderea radiatiilor

UV-C si maximizeaza eficienta iradierii.

Miscarea rotativa a fluidului, indusa de spirala de cuart, prelungeste traiectoria particulelor
patogene in tub, comparativ cu un parcurs rectiliniu, ceea ce creste timpul de expunere la radiatii.
Mai mult, datoritd diferentei de masa dintre particulele patogene si fluidul purtator, patogenii sunt
directionati centrifugal catre zonele de intensitate maxima a radiatiei, similar efectului unei
centrifuge. Spirala de cuart actioneaza si ca un element optic de dispersie a radiatiilor UV-C,

amplificand inactivarea patogenilor in vecinatatea sa.
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Fig. 4.13. Dispozitivul de decontaminare de lichide

Miscarea rotativa a fluidului in tub poate fi descrisa folosind ecuatiile dinamicii fluidelor.

Viteza unghiulara @ a fluidului indusé de spirala de cuart depinde de pasul spiralei p = 2ds side

viteza axiald a fluidului Vv, :

v

V4

=

Y.
p 2d°

N

Daca Vv, este viteza de curgere a fluidului (determinata de pompa externa sau de gradientul

de presiune), traiectoria particulelor patogene devine elicoidald, cu o lungime efectivd a

parcursului in tub data de:

Lefectiv = \/(Ltub)2 + (27Z-RN)2 s
unde:

L, , - lungimea tubului decontaminator.

R - raza spiralei (R = 2? ).
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L
N - numirul de spire, calculat ca raportul dintre lungimea tubului la pas, N =—*> = ﬁ
P

N

Aceasta traiectorie prelungita creste timpul de expunere al patogenilor la radiatii, sporind

eficienta inactivarii, iar inactivarea patogenilor urmeaza un model exponential: § =¢*”.

In acest dispozitiv, intensitatea | este amplificata in zona de evanescenta din jurul spiralei.

Daci presupunem o intensitate nominala /, a sursei UV-C (12), intensitatea efectiviin zona de

evanescenti /. poate fi modelati ca:

eff

I :IO-(1+a-e‘ﬁ’),

unde:

& - coeficient de amplificare datorat efectului de evanescenta.
3 - coeficient de atenuare spatiala.

- distanta radiald de la suprafata spiralei.

Timpul de expunere ¢ este proportional cu lungimea efectiva a traiectoriei:

t= Lefectiv
\%

z

Astfel, doza efectiva devine:

L. .
— efectiv
D=1, —=.
A%

z

Datorita migcdrii rotative, patogenii (cu masa M, mai mare decat masa fluidului purtator)
sunt supusi unei forte centrifuge:
_ 2
F.=m,-o"-R.
Aceasta forta directioneaza patogenii catre peretii spiralei, unde intensitatea radiatiei este
maxima datorita efectului de evanescenta, crescand probabilitatea inactivarii.

Invelisul reflectorizant (18) reduce pierderile de radiatie UV-C. Daca reflectivitatea

suprafetei este Rf (aproximativ 0.9 pentru un strat subtire de ordinul zecilor de micrometri),
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intensitatea efectiva in tub creste datorita reflexiilor multiple. Numirul mediu de reflexii N

r

depinde de geometria tubului si poate fi estimat ca:

N ~ Ltub )
r ds

Intensitatea totala acumulata in tub devine:

N"

Itotalzlo'ZR;‘ z]01_ N pentruRf<1.

n=0 f

Pentru R, =0.9:
I .=1 - L _ 107
total 0 1-0.9 0°

Aceasta indicd o amplificare de 10 ori a intensitatii radiatiei in interiorul tubului.

Acest dispozitiv propune o solutie inovatoare pentru decontaminarea fluidelor, integrand
principii de mecanica a fluidelor, optica si microbiologie. Modelarea matematica a traiectoriei
fluidului, a efectului centrifugal si a amplificarii radiatiei UV-C evidentiaza superioritatea
acestuia fatd de alte sisteme. Configuratia sa simpld, dar eficienta, il face ideal pentru aplicatii in

medii cu cerinte stricte de sterilitate.

4.8. Concluzii la capitolul 4

Fluidele supuse iradierii prin metamateriale au fost solutii de drojdie. Aplicarea acestei metode
poate fi exportati la o clasi mare de agenti patogeni. In ceea ce priveste rezistenta ciupercilor la
bacteriile si virusurile procariote, aceasta este destul de mare conform datelor experimentale
existente. Eficienta decontamindrii creste substantial cu agentii patogeni in miscare Tmpreund cu
lichide (sau aerosoli infectati in gaze de curgere) intre elementele metamaterialelor in comparatie
cuun regim dedecontaminare cvasi-stationar. Aceastdestimare demonstreaza de ce efectele rapide
de decontaminare pot fi obtinute cu o eficientd mai mare in situatia dinamica in comparatie cu
aplicarea UVC la un fluid static. Adancimea de penetrare a radiatiei UV-C in cioburi de cuart este
importanta pentru eficienta transmiterii radiatiilor catre agentul patogen prezent in fluid. Utilizarea

canalelor de rotatie in metamateriale deschide noi directii pentru detectia, manipularea si
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sterilizarea biomoleculelor, avand aplicatii critice in biomedicind, optica avansata si

nanotehnologie.

Calculele numerice au demonstrat ca impachetarea combinata a bilelor de cuart de diametre
diferite (1 mm si 0.1 mm) intr-un cub de 10 mm maximizeazd volumul zonei evanescente,
reducand volumul liber al solutiei de drojdie la aproximativ 30% din volumul total (Ec. 4.8). Din
punct de vedere teoretic, acest rezultat confirma ipoteza ca adancimea zonei evanescente, calculata
conform Ec. 4.4, este direct influentatd de unghiul de incidenta si diferenta indicilor de refractie,
conform principiilor mecanicii cuantice privind tunelarea undelor. Contributia teoretica consta in
dezvoltarea unui model numeric care cuantifica contributia zonei evanescente la decontaminare,
oferind o bazad pentru predictia comportamentului radiatiei UV-C in medii eterogene. Aceste
rezultate au implicatii teoretice majore pentru intelegerea interactiunii campurilor evanescente cu

biomoleculele, contribuind la optimizarea viitoarelor modele de decontaminare bazate pe

metamateriale.

Dispozitivul de decontaminare propus, vine cu o solutie inovatoare pentru decontaminarea
fluidelor, integrind principii de mecanicd a fluidelor, opticd si microbiologie. Modelarea
matematicad a traiectoriei fluidului, a efectului centrifugal si a amplificarii radiatieit UV-C
evidentiaza superioritatea acestuia fatd dealte sisteme. Configuratia sa simpla, dar eficienta, il face

ideal pentru aplicatii in medii cu cerinte stricte de sterilitate.
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CONCLUZII GENERALE SI RECOMANDARI

Aceastd cercetare combind abordari teoretice avansate cu abordari experimentale
inovatoare pentru dezvoltarea unui mecanism eficient de inactivare a microorganismelor.
Inactivarea patogenilor cu ajutorul radiatiei UV-C pulsate este o tehnologie ce imbunatateste

eficienta sistemelor conventionale UV prin utilizarea unor expuneri scurte cu dozamare deenergie.

ADN-ul microorganismelor este afectat de fotoni din spectrul UV-C (200-280 nm), care
produc dimeri de timina si alte modificari structurale ce duc la inactivarea lor. Modelul Born—
Oppenheimer (B-O) aplicat la interactiunea biomoleculelor cu radiatia UV-C permite modelarea
modificarilor structurale la nivel molecular cauzate de absorbtia fotonica si formarea dimerilor de
timina in ADN-ul patogenilor. Aproximatia (B-O) poate fi utilizata pentru a prezice probabilitatea
de inactivare a microorganismelor in functie de lungimea de unda, intensitatea si durata expunerii
la radiatia UV-C pulsata. Aceastd metoda presupune separarea miscarii electronilor si nucleelor,
ceea ce permite o modelare precisa a interactiunilor dintre radiatia UV-C pulsata si moleculele de
ADN ale agentilor patogeni. Deoarece interactiunile dintre radiatia ultravioleta si ADN implica
atat tranzitii electronice (excitatia electronilor in moleculele de ADN), cat si procese nucleare lente
(deformari structurale ale macromoleculei), aproximarea B-O permite tratarea acestor procese
separat. Toate aceste teorii au fost dezvoltate la aplicarea modelului (B-O) la dimerizarea ADN-

lui sub actiunea radiatiei UV-C

Campul evanescent generat de radiatia electromagnetica in metamateriale poate contribui
la tranzitii energetice rapide, facand microorganismele mai sensibile la fotoinactivare. Pentru
cresterea ratei de inactivare a patogenilor aflati in solutiile infectate a fost propus utilizarea
metamaterialelelor translucide din cuart care imbunatatesc penetrarea luminii, ceea ce duce la o

crestere a campului evanescent in jurul fiecarui element al metamaterialului, fapt ce reduce

substantial a timpul de expunere.

S-a propus un mecanism inovator de inactivare eficienta a microorganismelor si
dezvoltarea unei tehnici de decontaminare bazate pe interactiunea dintre radiatia UV-C pulsata si
miscarea de rotatie accelerata a agentilor patogeni printre elementele unui metamaterial. Emisia
pulsatd intensifica efectul germicid prin expunerea intermitenta la doze mari de energie, distrugand
rapid structurile celulare. Accelerarea microorganismelor prin miscare de rotatie la unghiuri

diferite fatd de sursa de radiatie UV-C, creste substantial absorbtia energetica, astfel se obtine o

ratd de inactivare destul de inalta.
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Recomandari

Radiatia UV-C (200280 nm) este utilizatd in sterilizare si decontaminare datoritd
proprietatilor germicide, dar prezinta si riscuri semnificative pentru sindtatea umana si mediu. Din
acest motiv, utilizarea sa trebuie sa fie reglementata prin norme internationale si nationale pentru

a evita impactul negativ si efectele adverse asupra sandtatii populatiei si desigur asupra mediului.

Expunerea umana trebuie evitatd deoarece radiatia UV-C poate provoca leziuni oculare

(fotokeratitd), arsuri cutanate si afectarea ADN-ului celular, crescand riscul de cancer de piele.

Sistemele UV-C trebuie utilizate in medii controlate iar decontaminarea trebuie realizata
in absenta personalului sau prin utilizarea ecranelor de protectie si a senzorilor de sigurantd care

opresc emisia la detectarea miscarii umane.

Echipamentele UV-C trebuie sa respecte standardele internationale privind lungimea de

unda, doza de radiatie si siguranta utilizatorilor.
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