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Curs

Introducere . Metode de activare  a unui produs chimic

Cap. 1. Teorii calitative ale reactivităţii chimice

1.1. Reactivitatea chimică în regim static

1.2. Reactivitatea chimică în regim dinamic

1.3. Indici de reactivitate în teoria electronului de frontieră

Cap. 2. Teorii perturbaţionale ale reactivităţii chimice

2.1.  Calculul autopolarizabilităţilor în teoria perturbaţiilor.

2.2.  Energia de interacţiune dintre două sisteme moleculare.

2.3.  Cazul degenerării. Indicele de reactivitate Dewar.

Cap. 3. Metode teoretice „ab initio”  şi semi-empirice utilizate în studiul reactivităţii 
chimice.
3.1. Baze de orbitale atomice utilizate în metoda „ab initio” .

3.2. Baze de orbitale atomice utilizate în metodele semi-empirice.

3.3  Discuţia comparativă a diferitelor nivele de aproximaţie utilizate în teorie.
Cap. 4. Suprafaţa de energie potenţială a reacţiei chimice 

4.1. Metode teoretice de calcul a suprafeţei de energie potenţială a reacţiei chimice.
4.2. Analiza suprafeţei de energie potenţială a reacţiei chimice.

4.3. Exemple de discuţie a unor reacţii chimice pe baza suprafeţei de energie potenţială.

Cap.5. Efectul solventului asupra reacţiei chimice

5.1.  Interacţiuni specifice datorate prezenţei solventului 

5.2. Utilizarea electrodinamicii cuantice pentru investigarea efectului de solvent asupra 

        reacţiei chimice
Cap. 6. (capitol special)

Simetrii şi legi de conservare în reacţiile chimice.

B. Seminar 

Probleme referitoare la  
1. Calculul indicelor de reactivitate în aproximaţia statică

2. Calculul indicelor de reactivitate în aproximaţia dinamică

3. Calculul autopolarizabilităţilor

4. Calcule indicelui de reactivitate  Dewar în teoria perturbaţională.

5. Interacţiuni donor-acceptor promotoare de procese chimice.

6. Diagrame de corelare pentru diverse reacţii chimice.
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