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Rezumat. Utilizarea tehnologiilor contemporane in procesul de instruire deschide noi oportunitati in
formarea si dezvoltarea competentelor profesionale specifice domeniilor, precum si pentru realizarea unor
sarcini individuale distincte. Studiile cuanto-chimice a sistemelor energetice si fenomenelor in cadrul
cursului de chimie permit intelegerea profunda a unor aspecte ce tin de starea energetica, configuratia
spatiald, arhitectura moleculard, prognozarea modificarilor moleculare, a proprietatilor manifestate etc.
Utilizand metodele de studiu cuanto-chimice in baza calculatorului obtinem un model interdisciplinar
eficient si atractiv de studiu: moleculd/fenomen — suportul tehnologiilor informationale — studii cuanto-
chimice — constientizarea corelatiei compozitie-structura-proprietati — motivare pentru instruire si
formarea competentelor specifice chimiei.
Abstract. The use of contemporary technologies in the training process opens up new opportunities in the
formation and development of professional competencies specific to the fields, as well as for the
achievement of some distinct individual tasks. The gquantum-chemical studies of energy systems and
phenomena within the Chemistry course allow the deep understanding of some aspects of energy status,
spatial configuration, molecular architecture, prognosis of molecular changes, displayed properties etc.
Using the computer-based quantum-chemical methods we obtain an efficient and attractive
interdisciplinary model of study: the molecule / phenomenon - the support of information technologies -
guantum-chemical studies - the consciousness of composition-structure-properties correlation —
motivation for training and formation of the competencies specific to Chemistry.
Cuvinte-cheie: tehnologii contemporane, calcule cuanto-chimice, motivare pentru instruire.
Key words: contemporary technologies, quantum-chemical calculations, motivation for training.

Introducere

Procesul educational contemporan este marcat de implementarea activd a
tehnologiilor avansate pentru a studia corpuri, fenomene etc. Discipliina Chimia
reprezintd un domeniu cu un grad de dificultate sporit pentru elevii din gimnaziu si liceu.
Unul dintre factorii care contribuie la atribuirea acestei discipline la categoria celor
dificile si chiar deseori considerate de elevi cu un impact mic asupra formarii conceptiilor
aplicabilitatii si utilitatii cunostintelor acumulate.

Una dintre solutiile eficiente este argumentarea aplicabilitatii achizitiilor cognitive
in activitatea practica. Efectul este mai productiv dacd este intercalat cu utilizarea
tehnologiilor moderne (mai ales aplicate cu ajutorul calculatorului) si poarta un caracter
interdisciplinar (spre exemplu: chimie-informatica, chimie-informatica-fizica etc.) [1].
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Un mecanism util pentru aplicarea acestor strategii de eficientizare a procesului de
instruire sunt calculele cuanto-chimice, care permit celui instruit de a patrunde in esenta
unor fenomene, de a intelege procese in baza legilor fizicii, de a calcula energia unor
sisteme, de a prognoza directia desfasurarii unor reactii, mecanismele de substitutie etc.
Aceste metode pot fi utilizate in procesul de instruire din clasele gimnaziale pentru a
forma deprinderi de lucru si a asigura dezvoltarea autonoma a elevilor. Metoda didactica
de studiu a moleculelor si fenomenelor din cadrul cursului scolar/universitar, precum si
pentru aplicarea unor metode de studiu mai complicate poate fi bazata pe utilizarea mai
multor programe, una dintre ele fiind GAMESS, care contine diferite metode de calcul,
incepand cu cele de dinamica si mecanica moleculara, metode semiempirice, metode ab
initio bazate pe teoria Hartree-Fock sau metode bazate pe teoria functionalei de densitate
si poate fi folosit pentru calculul unei game foarte largi de proprietati moleculare [2].

Studiul curent tine de identificarea domeniului de aplicare a unor metode moderne
de calcule cuanto-chimice in cadrul cursului preuniversitar de chimie pentru a crea
oportunitati suplimentare pentru cadrele didactice cu scopul de a oferi disciplinei Chimia
un grad de atractivitate mai inalt si a permite aplicarea resurselor informationale in
procesul de instruire.

Calculele cuanto-chimice pot fi utilizate atat in cadrul cursului preuniversitar de
chimie anorganica [3], cat si a celui de chimie organica [4], chimie analitica etc. Ca
exemplu de aplicare a acestei metode vor fi prezentate calcule in baza unor molecule
anorganice (amoniac, acid azotic, peroxid de hidrogen) si organice (acid formic, etan,
uree). Metoda este recomanadata la nivel optional pentru Invataméantul preuniversitar (ore
extracurriculare, pentru elevii care manifestd interes sporit fatd de chimie, programe
speciale pentru pregatirea cu scopul de a participa la olimpiade etc.). Pentru nivelul
universitar metoda are un grad de aplicabilitate larg.

Metode si materiale aplicate

GAMESS [2] este un pachet de programe moderne folosit pentru calculul
structurii electronice a moleculelor. Acest program este folosit de catre chimisti, fizicieni,
biochimisti, ingineri, medici, etc. pentru investigarea proprietatilor structurale sau a celor
determinate de structura electronica a moleculelor sau a sistemelor moleculare complexe.

Parametrii geometrici pentru moleculele studiate in configuratiile nucleare
respective au fost optimizate ab initio folosind metoda SCF in aproximatia RHF,
utilizdnd pentru functiile atomice baza 6-31n. Toate calculele au fost efectuate folosind
GAMESS [2]. Structura electronica si geometria moleculelor au fost calculate prin
metoda neempirica ROHF/6-31G(d) [5].

In calitate de modele au fost folosite moleculele de amoniac, acid azotic, peroxid
de hidrogen, acid formic, etan, uree). A fost studiata atat starea energetica a unor sisteme

chimice, cat si profilul energetic al unor reactiile intermediare.
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Rezultate obtinute si discutii

Cu ajutorul metodelor de calcule cuanto-chimice pot fi corelati si prognozati o
serie de parametri ce tin de structurda moleculara, proprietati fizice/chimice/biologice etc.
Utilizarea metodelor de studii cuanto-chimice in sistemul educational preuniversitar ar
permite crearea unui set de abilitati valoroase pentru unii elevi care ar putea ulterior sa-si
dezvolte propriul stil de cercetare in baza tehnologiilor informationale, a resurselor
electronice care evolueaza rapid.

Programul GAMESS poate fi folosit nu numai pentru studiul moleculelor propriu-
zise, dar si a reactiilor cu participarea acestora, pentru studiul interactiunilor
intermoleculare, fiind extrem de util in special in cazul speciilor moleculare reactive care
sunt dificil sau chiar imposibil de studiat prin metode experimentale. Acest studiu al
energiei sistemelor moleculare este in intregime bazat pe calcule cuanto-chimice, precum
si prelucrarea lor teoreticd, operatii care pot fi recomandate cadrelor didactice
preuniversitare pentru implementarea in practica profesionala. Programul GAMESS
efectueaza calculele reiesind din datele introduse. In fisierele initiale sunt introdusi toti
parametrii programului (exemplul unui asemenea fisier este prezentat mai jos).

$contrl scftyp=rhf runtyp=optimize mult=1 icharg=0 $end
$contrl maxit=300 $end

$system memory=10000000 timlim=1200 $end

$basis gbasis=n31 ngauss=6 $end

$guess guess=huckel $end

$scf damp=.true. $end

$data

molecula NH;

Cnl

N 7.0 0.00 0.00 0.00
H 1.0 1.00 0.00 0.00
H 1.0 -0.50 1.00 0.00
H 1.0 -0.50 -1.00 0.00
$SEND

Folosind acest model au fost efectuate calcule pentru substantele propuse cu
simetriile corespunzitoare speciilor date. In Tabelele 1 si 2 sunt reprezentate structurile si
parametrii geometrici ai sirului de molecule studiate: NH3, HNO3, H,0,, HCOOH, C,Hg,
H,NCONH,.
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Tabelul 1. Structura moleculelor, energia totala, parametrii geometrici teoretici si
experimentali ai unor compusi anorganici.

Nr

Structura

Parametrii geometrici

Calculati

Literatura

Energia
totala
(u.a.e.)

la

amoniac (Cs)

R(N-H)=0,99
<HNH=120,0

-56,1649

1b

P>

amoniac (Cs,)

R(N-H)=0,99
<HNH=116,12

R(N-H)=1,02
<HNH=107,8
[6]

-56,1655

2a

o

acid azotic (Cy,)

R(N=0)=1,21
R(N-0)=1,31
R(O-H)=0,95
<ONO=127,42
<ONO0O=116,29
<NOH=180
dSONOH=0

-279,2151

2b

o9

acid azotic (Cy)

R(N=0)=1,21
R(N-0)=1,37
R(O-H)=0,96
<ONO=128,41
<ONO=115,77
<NOH=109,48
SONOH=91,25

-279,2662

2C

acid azotic (Cy)

R(N=0)=1,22
R(N-0)=1,37
R(O-H)=0,96
<ONO=128,65
<ONO=115,01
<ONO=116,34
<NOH=108,14
SONOH=0

R(N=0)=1,21
R(N-0)=1,40
R(O-H)=0,96
<ONO=130,27
<ONO=113,85
<ONO=115,88
<NOH=108,14
SONOH=0 [7]

-279,2784

3a

peroxid de hidrogen (Dooh)

R(O—H)=0,94
R(0-0)=1,33
<OOH=180
SHOOH=0

-150,4853

3b

M

peroxid de hidrogen (C,,)

R(O-H)=0,96
R(O-0)=1,46
<OOH=108,38
SHOOH=0

-150,6918
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3c R(O-H)=0,95
R(O-0)=1,46
<O0H=101,18
SHOOH=180 -150,7080
peroxid de hidrogen (Cy)
3d R(O-H)=0,95 R(O-H)=0,99
R(0-0)=1,46 R(0-0)=1,46
peroxid de hidrogen (C,) | <OOH=101,23 <O0H=101,9 -150,7100
O0HOOH=170,51 OdHOOH=90,2
[8 9]

Pentru molecula de amoniac au fost studiate teoretic doua forme geometrice cu
simetriile respective Cs si Csy. In cazul simetriei C3 molecula este planari, iar in cazul
simetriei Cay este 0 piramida triunghiulara. Analizand din punct de vedere energetic
observam ca specia cu simetria mai inalta (Cs,) are o energie mai joasa cu 0,38 kcal/mol,
ceea ce ne demonstreazd cd forma piramidald este mai stabild decat cea planara.
Analizand parametrii geometrici calculati teoretic cu cei din literaturd, observam ca
acestea demonstreaza o corelare buna [6].

O alta molecula analizata a fost molecula acidului azotic, pentru care au fost
studiate 3 forme geometrice ce se deosebesc prin simetriile C,,, Cs, C, (Tabelul 1 (2a, 2b,
2C)). Pentru specia (2¢) parametrii geometrici calculati sunt in corelare cu datele din
literatura, fiind o configuratie planard si mai stabila fata de celelalte doud (energia totala
este mai micd). Forma (2a) de asemenea este planara, dar aceste doua specii (2a si 2¢) se
deosebesc prin valoarea unghiului <NOH, care este de 180°C si 108°143", respectiv [7].

In cazul peroxidului de hidrogen au fost analizate patru configuratii geometrice ce
se deosebesc prin simetriile D, Cyy, Co si C, (Tabelul 1 (3a, 3b, 3c, 3d)). Calculele
cuanto-chimice ale moleculei de peroxid de hidrogen, descrise in literatura de specialitate
[8, 9], sunt dedicate determinarii parametrilor de echilibru geometric si a barierei (Cis-,
trans-) pentru rotatiile interne. Analiza intregului potential adiabatic de energie a
moleculei de H,0,, precum si motivele care cauzeaza reducerea echilibrului simetric al
configuratiei nucleare trebuie totusi luate in consideratie. In acest caz investigatiile au
inceput de la cea mai inalta simetrie posibild D, au fost analizate distorsiunile planare
ale starilor de tranzitie cis-(C,,) si trans-(C,y,), apoi forma de ,,carte deschisa” (C,) si s-a
demonstrat ca la fiecare pas denaturarea moleculei este insotitd de o scidere a simetriei
configuratiei nucleare si 0 micsorare a energiei totale a configuratiei respective (Tabelul
1 (3a, 3b, 3c, 3d)). Diferenta de energie dintre configuratia D, si C, este de 141
kcal/mol.
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Studiile cuanto-chimice pot fi utilizate cu succes si pentru a stabili energia
moleculara a diferitor compusi organici. Ca exemplu pot fi aduse calculele pentru unele
molecule organice simple (acid formic, etan, uree — Tabelul 2).

Tabelul 2. Structura moleculelor, energia totala, parametrii geometrici teoretici si
experimentali ai unor compusi organici.
Parametrii geometrici Energia

Nr

Structura

Calculati

Literatura

totala
(u.a.e.)

la

acid formic (C,)

R(C=0)=1,21
R(C-0)=1,34
R(C-H)=1,07
R(O-H)=0,95
<HOC=114,92
<0CO=124,44
<OCH=124,94
<HCO=110,62
SOCOH=0

R(C=0)=1,23
R(C-0)=1,32
R(C-H)=1,1
R(O-H)=0,97
<HOC=106
<0C0=125
<OCH=124
<HCO=111
SOCOH=0 [10]

- 188,6655

1b

acid formic (Cy)

R(C=0)=1,20
R(C-0)=1,35
R(C-H)=1,08
R(O-H)=0,95
<HOC=116,66
<0C0=122,33
<OCH=122,87
<HCO=114,79
SOCOH=0

- 188,6547

2a

R(C-C)=1,54
R(C-H)=1,08
<CCH=111,12
<HCH=107,77
SHCCH=0

- 79,0614

2b

R(C-C)=1,53
R(C-H)=1,08
<CCH=110,71
<HCH=108,21
SHCCH=59,99

R(C-C)=1,53
R(C-H)=1,10
<CCH=111,17
<HCH=109,5
[11]

- 79,0660

3a

uree (Cy)

R(C=0)=1,21
R(C-N)=1,42
R(N-H)=0,99
<OCN=121,74
<CNH=115,64
<HNH=113,39
SOCNH=67,98

- 223,8273
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3b R(C=0)=1,22
R(C-N)=1,35
R(N-H)=0,99
<OCN=123,38
<CNH=119 67 - 223,8706
<HNH=120,30
uree (Cy) dOCNH=0
SNCNH=115,59
3c R(C=0)=1,23 R(C=0)=121
R(C-N)=1,36 R(C-N)=1,38
R(N—H)=0.99 R(N-H)=1.01
<OCN=12206 | <OCN=123
<CNH=12369 | <CNH=1133 - 223,8906
<HNH=11880 | <HNH=1147
uree (Cy) <HNC=117.15 | <HNC=118,0
SOCNH=0 [12]

In cazul moleculei acidului formic din cauza lipsei de simetrie a fost studiati o
singurd forma structurala cu simetria C;. Aceasta moleculd este planard cu atomul de
hidrogen legat de oxigen in raza unghiului OCO cu o energie de stabilizare de -188,6655
u.a.e. Comparand parametrii geometrici calculati teoretic cu cei din literaturd, observam
ca sunt intr-o corelare buna [10].

Pentru aceastda molecula a fost calculata si structura cand atomul de hidrogen se
afla in raza unghiului HCO si observam ca energia este mai inaltd cu 6,67 kcal/mol, adica
mai putin stabila.

Pentru molecula de etan au fost studiate teoretic doud forme geometrice cu
simetriile respective D, si Dsg (Tabelul 2 (2a, 2b)). In cazul simetriei D3, atomii de
hidrogen simetrici de-a lungul moleculei se afla intr-un plan (conformatie ecranata), iar in
cazul simetriei D34 atomii de hidrogen nu sunt intr-un plan (conformatie intercalata). Din
punct de vedere energetic specia cu simetria (Dsg) are o energie mai joasa cu 2,88
kcal/mol, comparativ cu cea cunoscutd din literatura de 2,90 kcal/mol, ceea ce
demonstreaza ca forma neplanara a atomilor de hidrogen este mai stabila ca cea planara.
Comparand parametrii geometrici calculati teoretic cu cei din literaturd, observam ca
acestea prezinta 0 corelare buna [11].

Molecula de uree a fost studiata teoretic in baza a 3 forme structurale (Tabelul 2,
3a, 3b si 3c,). Analiza comparativa a energiei configuratiilor analizate a scos in evidenta,
ci simetria Cy, are cea mai joasi energie. In baza energiilor obtinute s-a construit profilul
energetic pentru aceasta molecula (Figura 1).

Realizarea acestor calcule cuanto-chimice permite ca elevii sa inteleaga care dintre

formele moleculare studiate are o probabilitate mai mare de existenta.
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Fig. 1. Profilul energetic pentru molecula de uree.

Utilizarea acestor metode cuanto-chimice de calcul in cadrul orelor cu studentii la
disciplinele Chimie cuantica, Modelare computationala in chimie, Tehnologii
informationale aplicate in chimie etc. (specialititile Chimie, Chimie si biologie) permite
formarea abilitatilor de prelucrare a datelor la calculator, de creare a unor modele
moleculare, de dezvoltare a imaginatiei in domeniul arhitecturii moleculare si analizei
moleculei in 3D, studiul proceselor de substitutie [13] etc. Este importanta
constientizarea necesitatii calculelor pentru studiul sistemelor moleculare, Insusirea
algoritmului de realizare a operatiilor, realizarea sarcinilor individuale pe diferite
molecule si in final — dezvoltarea propriilor idei de studiu a unor sisteme moleculare.
Dupa insusirea acestor metode, studentii obtin abilitdti valoroase pentru prelucrarea
materialului, elaborarea unor imagini grafice, obtinerea datelor noi, elaborarea tezelor de
licentd/master in conformitate cu standardele inalte din domeniu, iar experienta obtinuta
poate fi aplicata ulterior in activitatea didactica.

De asemenea, cu ajutorul calculelor cuanto-chimice se poate studia profilul
energetic al unor reactii intermediare ce au loc in diferite procese, spre exemplu, de
descompunere a peroxidului de hidrogen.

Caz concret: reactia radicalica H,0, + HO®* = HO,®* + H,0O, pentru care a fost
analizatd interactiunea peroxidului de hidrogen cu radicalul hidroxil HO® si conform
ecuatiei reactiei s-a studiat profilul energetic [14].

In Figura 2 este prezentat schematic profilul energetic al acestei reactii.
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Fig. 2. Profilul energetic de formare a radicalului HO,® prin interactiunea
peroxidului de hidrogen cu radicalul HO®.

Calculele aratd cd complexul pre-reactie are o energie de legaturd de -24,79
kcal/mol, energia starii de tranzitie este de -24,16 kcal/mol, iar complexul post-reactie are
0 energie de stabilizare de -40,66 kcal/mol. Energia de activare a acestei reactii are o
valoare de 0,63 kcal/mol.

Metoda este aplicabila in cadrul majoritatii cursurilor din domeniul chimiei. O
serie de concepte intdlnite in acest studiu sunt abstracte si operarea cu ele este greu de
ilustrat fara modelarea dinamica si colorata, fiind posibila folosind tehnologiile
informationale. Un profesor de chimie poate transforma o ord monotona in una atractiva
pentru studenti folosind softuri educationale cu lectii interactive bazate pe modelari 3D,
prin care studentii au asigurata intelegerea logica si profundd a modelarii chimice si o
invatare eficienta si temeinicd, fapt care iese in evidentd in procesul de evaluare a
studentilor, spre exemplu, in cadrul cursului Modelare computationalda in chimie,
rezultatul manifestandu-se prin obtinerea rezultatelor inalte comparative cu alte cursuri.
Concluzii

Utilizarea metodelor de calcule cuanto-chimice permite transferul de
cunostinte/tehnologii din domeniul cercetare si implementarea in procesul educational cu
efect pozitiv pentru insusirea mai eficientd a materiei studiate. Stabilitatea moleculei
depinde de energia totald a sistemului (cu cat energia este mai mica, cu atat sistemul este
mai stabil). Pentru determinarea energiei moleculei se examineazad toate conformatiile
posibile pentru a identifica cea mai stabild forma. Acest proces permite elevilor de a
analiza diferite variante ale arhitecturii structurale ale moleculelor si a ajunge in baza
calculelor cuanto-chimice la modelul optimal. In baza calculelor cuanto-chimice poate fi

155



determinat profilul energetic al unor reactii chimice, fapt care ne permite o prognoza

Astfel, utilizand metodele de studiu cuanto-chimice in baza calculatorului obtinem
un model interdisciplinar eficient si atractiv de studiu: molecula/fenomen — tehnologii
informationale — studii cuanto-chimice — constientizarea corelatiei compozitie-structura-

proprietati — motivare pentru instruire si formarea competentelor specifice chimiei.
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