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1. Obiectivele cursului
Prezentarea bazelor teoretice ale structurii moleculare. Cunoaşterea elementelor de simetrie şi utilizarea acestora pentru aprofundarea naturii legăturii chimice şi a proprietăţilor moleculare. Determinarea teoretică a structurii şi reactivităţii moleculare. Utilizarea elementelor de spectroscopie pentru investigarea structurii şi proprietăţilor moleculare.
2. Conţinutul de bază
Cap. 1. Elemente de simetrie moleculară
1.1. Rotirea unui sistem de coordonate în plan.

1.2. Elemente, operaţii şi grup de simetrie.

1.3. Multiplicarea operaţiilor de simetrie.

1.4. Caractere şi reprezentări ale grupului.

1.5. Reprezentări reductibile şi ireductibile ale grupului.

1.6. Dezvoltarea unei reprezentări reductibile după reprezentările ireductibile ale grupului.

1.7. Principalele grupuri de simetrie moleculară şi notaţia acestora.

Cap. 2. Natura legăturii chimice. Stările electronice ale moleculei diatomice
2.1. Probleme generale privind natura legăturii chimice.

2.2. Teoria cuantică a legăturii covalente. Ionul molecular de hidrogen, 
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2.3. Clasificarea orbitalelor moleculare (stărilor electronice) ale moleculei diatomice.

2.4. Stările electronice ale moleculei de hidrogen în teoria orbitalelor moleculare (OM).

2.5. Molecula de hidrogen în teoria legăturilor de valenţă (VB).

2.6. Molecula de hidrogen. Introducerea spinul în funcţia de undă şi comparaţie între metoda MO şi VB.

2.7. Energia de corelare şi interacţiunea configuraţională.

2.8. Configuraţii electronice ale moleculelor diatomice în teoria orbitalelor moleculare.

2.9. Legătura metalică.

Cap. 3. Structura electronică şi geometria moleculelor poliatomice
3.1. Aspecte experimentale referitoare la structura moleculară.

3.2. Bazele teoretice ale configuraţiei geometrice moleculare.

3.3. Atomul în stare de valenţă. Hibridizarea orbitalelor atomice.

3.4. Teoria repulsiei perechilor electronice din orbitalele de valenţă.

3.5. Utilizarea simetrie în teoria orbitalilor moleculare. Exemplu molecula de apă.

3.6. Semnificaţia proprietăţilor legăturilor în teoria orbitalilor moleculare

Cap. 4. Aproximaţia ( - electronică în structura moleculară
4.1. Bazele fizico - chimice ale aproximaţiei ( - electronice.

4.2. Metoda electronului liber.

4.3. Metoda orbitalelor moleculare ale lui Hückel.

4.4. Aplicaţia metodei Hückel la molecula de butadienă.

4.5. Hidrocarburi conjugate ciclice în teoria OM a lui Hückel. Regula aromaticităţii.

4.6. Aproximaţia ( - electronică în metoda Pariser - Parr - Pople.

4.7. Proprietăţi moleculare generale în teoria orbitalelor moleculare

Cap. 5. Elemente de teoria cuantică a reactivităţii chimice
5.1. Probleme generale ale reactivităţii chimice. Suprafaţa de energie potenţială a reacţiei chimice.

5.2. Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând numai substratul. Reacţii de substituţie şi adiţie în seria aromatică.

5.3. Metoda “
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”modificat şi metoda electronului de frontieră.

5.4. Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând atât substratul cât şi agentul. Reacţii de substituţie şi reacţii de adiţie în seria aromatică.

5.5. Teoria topologică a reactivităţii chimice.

Cap. 6. Elemente de spectroscopie moleculară

6.1. Probleme generale ale spectroscopiei.

6.2. Spectre de rotaţie ale moleculelor diatomice.

6.3. Spectre de vibraţie şi vibraţie rotaţie ale moleculelor diatomice.

6.4. Vibraţia moleculelor poliatomice. Calculul numărului de vibraţii active ale moleculei de apă în spectru de infraroşu.

6.5. Aplicaţii practice ale spectrelor de vibraţie.

6.6. Spectre electronice moleculare.

6.7. Spectre de rezonanţă electronică de spin (RES).

6.8. Spectre de rezonanţă magnetică nucleară (RMN).

Cap. 7.  Proprietăţi electrice şi magnetice ale moleculelor

7.1. Momentul de dipol electric al moleculelor.

7.2. Momentul de dipol electric şi structură moleculară.

7.3. Calculul cuantic al momentului de dipol electric.

7.4. Momentul de dipol electric indus, teoria clasică şi cuantică.

7.5. Polarizabilitatea şi structura moleculară.

7.6. Momentul magnetic şi susceptibilitatea magnetică ale moleculelor.

7.7. Susceptibilitatea magnetică şi structura moleculară în teoria clasică.

7.8. Teoria cuantică a susceptibilităţii magnetice a moleculelor.

3. Sistemul de evaluare a studentului: EXAMEN 

4. Bibliografie curs

1. I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretică, Editura Tehnopress, Iaşi, 2003
2. I. Humelnicu, C. Ghirvu, Elemente de spectroscopie moleculară, Ed. Tehnopress, Iaşi, 2003
3. C. Ghirvu, Structură chimică, Univ. “Al. I. Cuza” Iaşi, 1973

4. C. Ghirvu, Chimie fizică - Elemente de structură şi reactivitate moleculară, I. P. Iaşi, 1979

5. I.G. Murgulescu, Introducere în Chimia fizică  - Atomi, molecule, legătura chimică, vol. I, 1, Ed. Academiei Române, Bucureşti, 1976

6. I.G. Murgulescu, Introducere în Chimia fizică - Structura şi proprietăţile moleculelor, vol. I, 2, Ed. Academiei Române, Bucureşti, 1978

7. P.W. Atkins, Tratat de chimie fizică, Editura Tehnică Bucureşti, 1996

8. M. Weissbluth, Atoms and Molecules, Acad. Press, New York, 1978

5. Lucrări de laborator 
1. Metode de prelucrare a datelor experimentale.

2. Măsurători fizico – chimice generale, densitate viscozitate, tensiune superficială.

3. Verificarea legii generale  a absorbţiei de radiaţie de către materie (legea lui Lambert – Beer).

4. Studiul absorbţiei de radiaţie prin metoda fotometrică.

5. Studiul refracţiilor atomice şi ionice şi corelarea acestora cu structura moleculară,

6. Studiul structurii moleculare prin măsurători de momente de dipol electric.

7. Studiul structurii moleculare prin spectroscopie de infraroşu.

8. Studiul structurii moleculare prin spectroscopie  de UV şi vizibil.

9. Studiul structurii moleculare prin spectroscopie de rezonanţă magnetică nucleară (RMN).

10. Studiul structurii moleculare prin spectroscopie de rezonanţă electronică de spin

11. Studiul ionului molecular de hidrogen, H şi a moleculei de hidrogen (aplicaţie pe calculator).

12. Studiul structurii electronice şi a spectrelor electronice molecular (aplicaţii pe calculator)

13. Studiul reactivităţii sistemelor moleculare (aplicaţii pe calculator).

14. Probleme diverse la capitolul “Simetrie moleculară”

6. Bibliografie laborator 
1. C. Ghirvu, I. Humelnicu, Chimie cuantică - Aplicaţii generale şi probleme. Partea II – Structură moleculară, Ed. Universităţii “Al.I. Cuza” Iaşi, 2005
2. P.W. Atkins, C.A. Trapp, Exerciţii  şi probleme rezolvate de Chimie fizică, Ed. Tehnică, Bucureşti, 1997

3. H.H. Jaffe, M. Orchin, Theory and Applications of Ultraviolet Spectroscopy, John Wiley, New York, 1962

4. E.F.H. Brittain, W.O. George, C.H.J. Wells, Introduction to Molecular Spectroscopy – Theory and Experiment, Acad. Press, 1970

5. Diverse surse de programare proprii şi comerciale de chimie cuantică şi structură moleculară

6. Referate proprii de laborator.

Titular disciplină,

      Conf.dr. Ionel Humelnicu
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