Universitatea "Al.I. Cuza" IaşiPRIVATE 

Facultatea de Chimie

Catedra de Chimie fizică, teoretică şi Chimia materialelor

Programa analitică 

a disciplinei “Dinamică moleculară şi reactivitate”

Cod CF4852
Specializarea: Chimie, 
anul de studii IV, semestrul 2, 
număr ore de: curs 2, laborator 2 / săptămână
anul universitar 2007/2008
1. Obiectivele cursului: 

Cursul “Dinamică moleculară şi reactivitate” prezintă studenţilor noţiuni pentru abordarea dinamică a unui proces chimic în evoluţia sa de la starea de reactant la cea de produs de reacţie. Sunt cuprinse unele teorii ale chimiei cuantice utilizate în studiul capacităţii de reacţie a diferiţilor atomi dintr-un sistem chimic. Abordarea studiului unui proces chimic în evoluţie presupune însuşirea unor teorii de ciocniri moleculare şi dinamică moleculară ce sunt expuse în acest curs. Simulările pe calculator, în cadrul orelor de laborator, a unor ciocniri moleculare sau a evoluţiei unui sistem chimic între două stări staţionare vin să întregească cunoştinţele predate la curs. 

2. Conţinutul de bază:

1. Teorii calitative ale reactivităţii chimice

1.1. Probleme generale privind teoria reactivităţii chimice

1.2. Calcule cuanto-chimice relative ale capacităţii de reacţie

1.2.1  Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând numai substratul (Aproximaţia moleculei izolate) 

1.2.1.1  Cazul reacţiilor de substituţie în sistemele aromatice

1.2.1.2  Cazul reacţiilor de adiţie în sistemele aromatice

1.2.2.  Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând atât substratul cât şi agentul

1.2.2.1.  Cazul reacţiilor de substituţie în sistemele aromatice 

1.2.2.2.  Cazul reacţiilor de adiţie în sistemele aromatice

2. Elemente de dinamică a ciocnirilor moleculare

2.1.  Necesitatea dinamicii moleculare

2.2. Mişcarea într-un câmp de forţe centrale. Sistemul laboratorului şi sistemul centrului de masă

2.3. Modelul  "spectator" de repartiţie a energiei de ciocnire

2.4. Parametrii generali ai unei ciocniri moleculare. Parametrul de impact şi unghiul de împrăştiere

2.5. Secţiunea eficace de reacţie

2.6.  Calcului cvasi-clasic al traiectoriei de reacţie

2.7. Calculul cvasi-clasic al secţiunii eficace de reacţie

3. Elemente de dinamică cuantică a reacţiei chimice

3.1. Ecuaţia lui Schr(dinger pentru împrăştierea potenţială, amplitudinea de împrăştiere şi secţiunea eficace

3.2.  Ecuaţii de evoluţie. Descrierea Schr(dinger

3.3. Descrierea Heisenberg 

3.4. Descrierea de interacţiune

3. Sistemul de evaluare al studenţilor: examen 

4. Discipline care trebuie parcurse în prealabil:

· obligatorii: Chimie cuantică şi structură
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6. Tematica lucrărilor de laborator:

1.  Determinarea parametrilor ce caracterizează reactivitatea unui centru de reacţie

2.  Calculul capacităţii de reacţie pentru diferiţi atomi ale unui sistem molecular

3.  Studiul variaţiei indicelor de reactivitate în decursul unei transformări chimice 

4.  Simularea cu ajutorul calculatorului a procesului de ciocnire moleculară

5.  Determinarea principalilor parametri ai unei ciocniri moleculare utilizând tehnica de calcul
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