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Domenii de cercetarel/interes

¢ Studiul structurii si reactivitatii sistemelor moleculare

e Studiul interactiunilor intermoleculare si al influentei solventului asupra
proprietatilor structurale, spectroscopice si de reactivitate ale sistemelor
moleculare

e Studiul conformational si al proprietatilor sistemelor moleculare cu activitate
biologica utilizdnd metodele chimiei teoretice

e Determinarea suprafetelor de energie potentiala, dinamica si mecanismul
reactiilor chimice

Investigarea structurii spatiale si Studiul structurii conformationale si al
determinarea descriptorilor ce distributiei spatiale a densitatii
caracterizeaza reactivitatea sistemelor electronice in sisteme moleculare cu
chimice. Studiul interactiunilor intra- si proprietéti, sau de interes, in domeniul
intermoleculare precum si determinarea biologic. Corelatia parametrilor structurali
influentei naturii solventului asupra structurii  si de reactivitate cu proprietatile
spatiale, proprietatilor electronice, biologice ale sistemelor moleculare
spectroscopice si asupra capacitétii de studiate. Studiul dinamicii de reactie
reactie a sistemelor moleculare. utilizand metodele de calcul ale chimiei
Caracterizarea spectroscopica si studiul computationale. Determinarea
tranzitiilor intre nivelele energie ce mecanismelor de reactie pe baza
caracterizeaza sistemele investigate in suprafetelor de energie potentiala ce
stare fundamentala si excitatd. Modelare caracterizeaza sistemul reactant.
moleculara Abordarea teoretica a sistemelor

complexe ce contin metale tranzitionale.

relative energy (kcal/mol)
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