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Rezumat

Contextul tezei de abilitare Aceasta teza de abilitare descrie contributiile stiintifice ale
autorului realizate in decursul a zece ani de cercetare, dupa cele doua teze de doctorat ale
sale obtinute din partea Universitatii din Eindhoven (2004), Olanda si Universitatea
Politehnica din Bucuresti (2005), Romania. Aceasta teza de abilitare poate fi rezumata partial
prin urmatorul citat din stirea publicata pe site-ul Universitatii din Groningen, Olanda, atunci
cand autorul a primit IEEE Tehnology Merrits Awards US (Premiul Stiintific IEEE pentru
Merite Tehnologice, SUA), la sfarsitul anului 2010:

Dr. Nicolae Goga, impreuna cu colegii sai din Grupul IEEE 11073 de
Standardizare a Dispozitivelor Medicale au fost selectati pentru a obtine unul din cele
doua premii stiintifice IEEE ((Institutul de inginerie electrica si electronicd) pentru
Merite Tehnologice.

Lucrul sau in cadrul grupului de standardizare a constat in verificarea formala a
protocoalelor de transmisie intre dispozitive medicale care transmit date fiziologice
legate de pacient si alte dispozitive sau sisteme de calculatoare care primesc aceste
date. In prezent, el lucreaza cu profesorul emerit Herman Berendsen si alti specialisti
din grupul sdu de dinamica moleculara pentru realizarea de algoritmi, tehnici s/
aplicatii de dinamica moleculara. (IEEE-SA Emerging Technology Award, Site-ul de
Stiri ale Facultatii de Stiinte ale Naturii, Universitatea din Groningen, 10 ianuarie 2011,
disponibil online la: http://www.rug.nl/news/2011/01/emergingtechnologyaward )

Aceasta teza descrie contributii stiintifice din domeniul bio-informatica, si anume
informatica medicala si dinamica moleculara. Este adevarat ca cele doua domenii se
intersecteaza doar la nivel de domeniu (bio-informatica). Cu toate acestea, deoarece autorul
are contributii internationale recunoscute in cele doua domenii din timpul anilor sai de

cercetare, ne-am decis sa prezentam ambele directii de cercetare in aceasta teza.

Impactul activitatii de cercetare Autorul tezei de abilitare este membru a grupului
ISO/IEEE 11073 de standardizare a echipamentelor medicale. Pe baza rezultatelor activitatii
sale de cercetare formala, el este co-autor al standardului ISO/IEEE 11073 - 20601. El este
co-autor, de asemenea, la alte opt standarde din aceasta familie® . Impactul acestei cercetéri
poate fi considerat ca fiind la nivel mondial, avand Tn vedere faptul ca aceasta familie de

! IEEE 11073Device Specialization; standards: 1) 10420:2010; 2) 10421:2010; 3) 10472-2010 4) 20601a-2010; 5) 00103-2012; 6) 10406~
2011; 7) 10417-2011; 8) 10441:2013;
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standarde este o familie 1SO implementata de catre companii puternice de pe toate
continentele, cum ar fi Philips, Siemens, Intel, IBM, etc, pentru a mentiona doar cateva.

Noul algoritm stochastic de dinamica moleculara prezentat in aceasta teza (Capitolul 5)
este deja parte din noua versiune 5.0 a Gromacs (www.gromacs.org). Alti algoritmi noi
prezentati in aceasta teza (algoritmii DPD — Dissipative Particle Dynamics (En)/Dinamica
Disipativa a Particulelor (Ro), Capitolul 5) sunt in lucru pentru a fi inclusi in urmatoarele
versiuni ale Gromacs. In acest fel, contributille de dinamica moleculara prezentate in aceasta
teza vor fi folosite la nivel mondial de grupuri stiintifice de top, avand, de asemenea, un
impact la nivel mondial.

Structura tezei Inainte de a merge mai departe, trebuie sd spunem doua lucruri. In
primul rdnd, asa cum deja am mentionat, MD este un domeniu interdisciplinar. Cu doua
exceptii (Capitolele 3 si 5), am incercat sa ne concentram asupra aspectelor IT ale
contributiilor MD ale autorului. Cu toate acestea, autorul a avut mai multe contributii in cadrul
teoriei MD pentru dezvoltarea de noi algoritmi (implementati in Gromacs), contributii care
sunt la intersectia dintre fizica si chimie. Cu exceptiile mentionate, nu am alocat spatiu
pentru contributiile teoretice de dinamica moleculara, ci am incercat sa ne concentram pe
aspectele IT ale cercetarii de dinamica moleculara, facand trimiteri pentru aprofundare catre
articolele publicate. Cu toate acestea, pentru a da o impresie cu privire la teoria dezvoltata,
Capitolul 3 si Capitolul 5 prezinta contributii teoretice si rezultatele din domeniul MD.

Cu acestea fiind spuse, mai jos redam o privire de ansamblu asupra diferitelor capitole

ale tezei si continutul lor.

. Capitolul 1 prezinta contributiile autorului pentru analiza formala a standardului
ISO / IEEE 11073 20601 - contributii incluse in acest standard. Aceasta munca de
cercetare a a fost prezentata in Systems Conference, 2009 3rd Annual IEEE .

. Capitolul 2 descrie 0 noua metoda de determinare a pulsului folosind camere
video. Munca de cercetare a fost prezentata in Bioinformatics and Bioengineering
Conference (BIBE), 2013, 13th Annual IEEE..

. .Capitolul 3 descrie cercetarea referitoare la  modelarea multiscalara
MD. Munca de cercetarea a fost publicata in cartea “ADVANCES IN PLANAR LIPID
BILAYERS AND LIPOSOMES”, vol. 15, Academic Press, Elsevier Inc, 2012.

. Capitolul 4 prezinta paralelizarea MPI a unuia dintre algoritmii descrisi in
Capitolul 3. Munca de cercetare a fost publicata in Systems Conference, 2009 3rd
Annual IEEE.
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. Capitolul 5 descrie algoritmi noi pentru termostate stocastice si tip DPD. -
lucrare publicata in Journal of Chemical Theory and Computation, vol. 8, no. 10,
3637-3649, 2012.

. Capitolul 6 discuta paralelizarea NVIDIA a termostatelor prezentate in
Capitolul 5 - lucrare publicata in Journal of Chemical Theory and Computation, vol. 8,
no. 10, 3637-3649, 2012.

o Capitolul 7 prezinta paralelizarea MPI a unui variant de algoritm DPD dintre
cei prezentati in Capitolul 5 - publicat in Journal of Atomic and Molecular Physics,
Volume 2013 (2013), Article ID 579696, 6 pages, 2013.

. Capitolul 8 prezinta concluziile si planurile de dezvoltare viitoare.



