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1. Obiectivele cursului

Prezentarea bazelor teoretice ale structurii médeeu Cunogterea elementelor de simetge
utilizarea acestora pentru aprofundarea naturiitleg chimice si a proprieitilor moleculare.
Determinarea teoretia structuriisi reactivititii moleculare.

2. Coninutul de baz

1. Elemente de simetrie molecular

1.1. Rotirea unui sistem de coordonate in plan.

1.2. Elemente, opetiasi grup de simetrie.

1.3. Multiplicarea opetalor de simetrie.

1.4. Caractergi reprezentri ale grupului.

1.5. Reprezeati reductibilesi ireductibile ale grupului.

1.6. Dezvoltarea unei reprezaémtreductibile dup reprezeririle ireductibile ale grupului.
1.7. Principalele grupuri de simetrie molecalgimotaia acestora.

2. Natura legturii chimice. Sirile electronice ale moleculei diatomice.
2.1. Probleme generale privind naturaategi chimice.

2.2. Teoria cuantica legiturii covalente. lonul molecular de hidrogen, .

2.3. Clasificarea orbitalelor molecularea(gor electronice) ale moleculei diatomice.

2.4. Strile electronice ale moleculei de hidrogen in taanibitalelor moleculare (OM).

2.5. Molecula de Hidrogen in teoria #grilor de valem (VB).

2.6. Molecula de hidrogen. Introducerea spinulimdfia de und si comparae intre metoda MO
si VB.

2.7. Energia de corelageinteragiunea configuraonak.

2.8. Configurdi electronice ale moleculelor diatomice in tearaitalelor moleculare.

2.9. Legitura metalid.

3. Structura electronicsi geometria moleculelor poliatomice.
3.1. Aspecte experimentale referitoare la struatooéeculas.

3.2. Bazele teoretice ale configtieageometrice moleculare.
3.3. Atomul in stare de valgin Hibridizarea orbitalelor atomice.



3.4. Teoria repulsiei perechilor electronice dihiiele de valeta.
3.5. Utilizarea simetrie in teoria orbitalilor moldare. Exemplu molecula deaap
3.6. Semnificaa propriedtilor legaturilor Tn teoria orbitalilor moleculare

4. Aproximaia 1t - electronid in structura molecular

4.1. Bazele fizico - chimice ale aproxitig 11 - electronice.

4.2. Metoda electronului liber.

4.3. Metoda orbitalelor moleculare ale lui Hickel.

4.4. Aplicgia metodei Hickel. la molecula de butadien

4.5. Hidrocarburi conjugate ciclice in teoria OMdHél. Regula aromaticitii.
4.6. Aproximaia 1t - electroni@ in metoda Pariser - Parr - Pople.

4.7. Proprietti moleculare generale in teoria orbitalelor molacel

5. Elemente de teoria cuaritia reactivitii chimice.

5.1. Probleme generale ale reactiitchimice. Suprafea de energie potgnla a reagdei
chimice.

5.2. Calcule relative ale capagit de rea¢ie considerand numai substratul. Reate substittie
si aditie Tn seria aromatic

5.3. Metoda @, " modificat si metoda electronului de frontier

5.4. Calcule relative ale capatit de reatie considerand atat substratul gigagentul. Read de

substitdie si reagii de adtie Tn seria aromatic
5.5. Teoria topologica reactividtii chimice.

3. Sistemul de evaluare a studentuavialuare pe parcurs si examen final
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5. Tematica lucirilor de laborator

Metode de prelucrare a datelor experimentale.
Masuditori fizico — chimice generale, densitate, indieerdfracie.

Studiul absorbei de radigie prin metoda fotometric

Studiul refragilor atomicesi ionicesi corelarea acestora cu structura moledular
Studiul structurii moleculare prindsutitori de momente de dipol electric.
Studiul structurii moleculare prin spectroscopidrfearosu.

Studiul structurii moleculare prin spectroscopie WV si vizibil.
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Verificarea legii generale a absgddde radisie de éatre materie (legea lui Lambert — Beer).



9. Studiul ionului molecular de hidroged, si a moleculei de hidrogen (aplita pe
calculator).

10. Studiul structurii electronicg a spectrelor electronice molecular (apficge calculator)

11. Studiul reactividtii sistemelor moleculare (apligape calculator).

12.Probleme diverse la capitolul “Simetrie molecalar

6. Bibliografie laborator
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Tehnia, Bucurati, 1997

3. D.W. RogersComputational chemistry using the P@iley, New Jersey, 2003;

4. C. CramerEssentials of Computational Chemistry. Theories kiodliels Wiley, Chichester,
2002

5. H.H. Jaffe, M. Orchin,Theory and Applications of Ultraviolet Spectroscogghn Wiley,
New York, 1962
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7. Diverse programe propri comerciale de chimie cuandigi structuéi moleculad.

8. Referate proprii de laborator.
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