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 Studiul structurii şi reactivităţii sistemelor moleculare 

 Studiul interacţiunilor intermoleculare şi al influenţei solventului asupra 
proprietăţilor structurale, spectroscopice şi de reactivitate ale sistemelor 
moleculare 

 Studiul conformaţional şi al proprietăţilor sistemelor moleculare cu activitate 
biologică utilizând metodele chimiei teoretice 

 Determinarea suprafeţelor de energie potenţială, dinamica şi mecanismul 
reacţiilor chimice 
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Chimie 
computaţională 

Investigarea structurii spațiale și 
determinarea descriptorilor ce 
caracterizează reactivitatea sistemelor 
chimice. Studiul interacțiunilor intra- și 
intermoleculare precum și determinarea 
influenței naturii solventului asupra structurii 
spațiale, proprietăților electronice, 
spectroscopice și asupra capacității de 
reacție a sistemelor moleculare. 
Caracterizarea spectroscopică și studiul 
tranzițiilor între nivelele energie ce 
caracterizează sistemele investigate în 
stare fundamentală și excitată. Modelare 
moleculară 

Studiul structurii conformaționale și al 
distribuției spațiale a densității 
electronice în sisteme moleculare cu 
proprietăți, sau de interes, în domeniul 
biologic. Corelația parametrilor structurali 
și de reactivitate cu proprietățile 
biologice ale sistemelor moleculare 
studiate. Studiul dinamicii de reacție 
utilizând metodele de calcul ale chimiei 
computaționale. Determinarea 
mecanismelor de reacție pe baza 
suprafețelor de energie potențială ce 
caracterizează sistemul reactant. 
Abordarea teoretică a sistemelor 
complexe ce conțin metale tranziționale. 
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