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1. Obiectivele cursului: 

Cursul de “Spectroscopie moleculară şi computaţională” urmăreşte să îmbogăţească cunoştinţele acumulate anterior în ceea ce priveşte studiul reactivităţii şi structurii moleculare. Se îmbină determinarea reactivităţii diferitelor centre de reacţie, utilizând teoriile chimiei cuantice, şi a structurii moleculare, folosind tehnica spectrală. Cursul se completează cu orele de laborator unde se studiază reactivitatea a diferite centre de reacţie pentru unele sisteme moleculare utilizând noţiunile predate la curs şi se simulează pe calculator diferite situaţii structurale ale sistemelor reactante, se investighează influenţa solventului asupra spectrului de absorbţie, se simulează, de asemenea, spectrul de vibraţie şi UV-Vis, RMN.

2. Conţinutul de bază:


Cap. 1. Spectroscopie moleculară

1.  Elemente generale ale spectroscopiei

1.1. Probleme generale ale spectroscopiei

1.2. Tranziţii spectrale în teoria perturbaţiilor dependente de timp

1.3. Reguli de selecţie în spectroscopia optică

1.4. Reguli de selecţie pentru atomul de hidrogen

1.5. Absorbţia şi emisia stimulată de radiaţie. Emisie spontană

1.6. Comparaţia datelor teoretice cu cele experimentale privind absorbţia şi emisia de radiaţie. Legea lui Beer

1.7. Tipuri de tehnici spectrale. Unităţi utilizate în  spectroscopie

1.8. Forma şi lăţimea liniei spectrale


Cap. 2. Vibraţia moleculară. Spectre de vibraţie
2.1. Vibraţia moleculelor poliatomice în mecanica clasică

2.2. Vibraţia moleculelor poliatomice în mecanica cuantică

2.3. Utilizarea teoriei grupurilor pentru calcularea numărului de vibraţii normale active în I.R. ale unei molecule poliatomice

2.4. Aplicaţii practice ale spectrelor de vibraţie


Cap. 3. Spectre electronice moleculare
3.1. Generalităţi asupra spectrelor electronice ale moleculelor diatomice

3.2. Aplicaţii ale spectrelor electronice ale moleculelor diatomice

3.3. Tipuri de tranziţii electronice în moleculele poliatomice

3.4.  Principalele caracteristici ale diferitelor tranziţii electronice în moleculele poliatomice 

3.5. Reguli de selecţie pentru tranziţiile electronice în moleculele poliatomice bazate pe teoria grupurilor. Exemple

3.6. Aplicaţii ale spectrelor electronice ale moleculelor poliatomice


Cap.4. Spectre de rezonanţă magnetică
4.1. Spectre de rezonanţă electronică de spin

4.2. Interacţiuni hiperfine. Structura hiperfină a liniilor RES

4.3. Spectre RES ale radicalilor hidrocarburilor aromatici

4.4. Spectre de rezonanţă magnetică nucleară (RMN)

4.4.1. Principiul metodei. Parametrii spectrului RMN

4.4.2. Structura fină a spectrelor RMN

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.  Studiul variaţiei indicelor de reactivitate în decursul unei transformări chimice

2.  Simularea pe calculator a structurii geometrice a unor sisteme reactante

3.  Studiul spectrelor compuşilor chimici

4.  Calculul numărului vibraţiilor active, în spectrul IR, folosind teoria grupurilor

5.  Simularea spectrelor cu ajutorul calculatorului
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