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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 proprietăŃilor moleculare. 
Determinarea teoretică a structurii şi reactivităŃii moleculare.  
 

2. ConŃinutul de bază 
 
1. Elemente de simetrie moleculară 
1.1. Rotirea unui sistem de coordonate în plan. 
1.2. Elemente, operaŃii şi grup de simetrie. 
1.3. Multiplicarea operaŃiilor 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 notaŃia acestora. 
 
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, +2H . 
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 valenŃă (VB). 
2.6. Molecula de hidrogen. Introducerea spinul în funcŃia de undă şi comparaŃie între metoda MO 

şi VB. 
2.7. Energia de corelare şi interacŃiunea configuraŃională. 
2.8. ConfiguraŃii electronice ale moleculelor diatomice în teoria orbitalelor moleculare. 
2.9. Legătura metalică. 

 
3. Structura electronică şi geometria moleculelor  poliatomice. 
3.1. Aspecte experimentale referitoare la structura moleculară. 
3.2. Bazele teoretice ale configuraŃiei geometrice moleculare. 
3.3. Atomul în stare de valenŃă. Hibridizarea orbitalelor atomice. 



3.4. Teoria repulsiei perechilor electronice din orbitalele de valenŃă. 
3.5. Utilizarea simetrie în teoria orbitalilor moleculare. Exemplu molecula de apă. 
3.6. SemnificaŃia proprietăŃilor legăturilor în teoria orbitalilor moleculare 

 
4. AproximaŃia π - electronică în structura moleculară 
4.1. Bazele fizico - chimice ale aproximaŃiei π - electronice. 
4.2. Metoda electronului liber. 
4.3. Metoda orbitalelor moleculare ale lui Hückel. 
4.4. AplicaŃia metodei Hückel. la molecula de butadienă. 
4.5. Hidrocarburi conjugate ciclice în teoria OM Hückel. Regula aromaticităŃii. 
4.6. AproximaŃia π - electronică în metoda Pariser - Parr - Pople. 
4.7. ProprietăŃi moleculare generale în teoria orbitalelor moleculare 
 
5. Elemente de teoria cuantică a reactivităŃii chimice. 
5.1. Probleme generale ale reactivităŃii chimice. SuprafaŃa de energie potenŃială a reacŃiei 

chimice. 
5.2. Calcule relative ale capacităŃii de reacŃie considerând numai substratul. ReacŃii de substituŃie 

şi adiŃie în seria aromatică. 
5.3. Metoda “ rα ” modificat şi metoda electronului de frontieră. 
5.4. Calcule relative ale capacităŃii de reacŃie considerând atât substratul cât şi agentul. ReacŃii de 

substituŃie şi reacŃii de adiŃie în seria aromatică. 
5.5. Teoria topologică a reactivităŃii chimice. 
 
 
 3. Sistemul de evaluare a studentului: evaluare pe parcurs si examen final  
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5. Tematica lucrărilor de laborator 
 
1. Metode de prelucrare a datelor experimentale. 
2. Măsurători fizico – chimice generale, densitate, indice de refracŃie. 
3. Verificarea legii generale  a absorbŃiei de radiaŃie de către materie (legea lui Lambert – Beer). 
4. Studiul absorbŃiei de radiaŃie prin metoda fotometrică. 
5. Studiul refracŃiilor 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 ionului molecular de hidrogen,2H +  şi a moleculei de hidrogen (aplicaŃie pe 

calculator). 
10. Studiul structurii electronice şi a spectrelor electronice molecular (aplicaŃii pe calculator) 
11. Studiul reactivităŃii sistemelor moleculare (aplicaŃii pe calculator). 
12. Probleme diverse la capitolul “Simetrie moleculară” 

 
6. Bibliografie laborator  
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7. Diverse programe proprii şi comerciale de chimie cuantică şi structură moleculară. 
8. Referate proprii de laborator. 
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