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Rezumat. Adaptarea metodelor de calcul a energeticii sistemelor moleculare si a proceselor chimice la
specificul cursurilor de chimie ofera cadrului didactic mecanisme suplimentare de modernizare si
eficientizare a predarii-invatarii-evaluarii la disciplinele de specialitate. Formarea competentelor in domeniu
permite dezvoltarea personald pe parcursul intregii vieti prin adaptarea noilor tehnologii pentru solutionarea
problemelor din domeniul chimiei si a stiintelor inrudite. Utilizarea metodelor de calcul bazate pe tehnologii
informationale moderne pentru profilul energetic al moleculelor chimice permite determinarea gradului de
probabilitate al decurgerii unor reactii chimice, fapt care contribuie la dezvoltarea unor competente durabile
si cercetarea unor fenomene fine in aspect multilateral. in cadrul cursului Chimie organica este important de
a determina calea cea mai eficientd din punct de vedere energetic pentru decurgerea unor procese. Cu
ajutorul metodologiei propuse in baza soft-ului GAUSSIAN 09, utilizindu-sSe setul de baza standard 6-31G
se poate determina calea cea mai rentabila energetic pentru formarea produsilor reactiilor organice.

Introducere

Metodologia didacticaA contemporand este profund marcatd de tehnologiile
informationale care cunosc o dezvoltare rapida si ofera o serie de oportunitati ce pot
contribui la diversificarea mediului educational. Aparitia unor elemente suplimentare in
creativitate si viziune personald, pot genera noi contexte educationale in care educabilii pot
atinge performante mai valoroase si un grad mai inalt de motivare. Utilizarea unor soft-uri
pentru eficientizarea procesului de instruire are multiple efecte formative, deoarece: permite
intelegerea unor fenomene care nu pot fi explicate fard echipament specializat; permite
insusirea unor tehnologii informationale care pot fi adaptate la disciplina studiata; creeaza
conexiuni interdisciplinare valoroase etc. Formarea profesionala in baza metodologiei
bazate pe tehnologii informationale adaptate la specificul disciplinei permite dezvoltarea
competentei de cercetare [1]. In rezultat, se pot forma personalititi cu propriul stil de
instruire, autodidacti, capabili de a rezolva diverse probleme prin metode inedite [2].

Utilizarea metodelor de calcul al energeticii sistemelor moleculare este necesara pentru
a determina probabilitatea existentei unor molecule in una dintre configuratiile geometrice
posibile. Aceste modelari computationale permit profesorului s argumenteze prin calcule
individuale justetea afirmatiilor teoretice, atat pentru molecule anorganice, cit si organice

[3]. Utilizarea acestor softuri specializate permite studiul unor reactii chimice (substitutie,
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condensare etc.) si a unor fenomene din domeniile conexe [4, 5]. Valorile energetice
obtinute permit formularea concluziilor referitor la probabilitatea existentei unei configuratii
spatiale pentru molecule sau posibilitatea desfasurarii unor procese chimice. Aceasta metoda
este 0 cale eficienta pentru dezvoltarea competentelor specifice chimiei in context
interdisciplinar.

Metode si materiale aplicate

Pentru realizarea calculelor geometriilor optimizate pentru reactanti, intermediari si a
produsilor de reactie au fost folosite instrumentele oferite de soft-ul GAUSSIAN 09 [6],
utilizdndu-se setul de bazd standard 6-31G [7] pentru atomii de carbon si hidrogen.
Rezultatele obtinute la modelarea mecanismelor studiate (toate reactiile de substitutie
posibile) s-au realizat aplicand calcule cuanto-chimice ab initio.

Rezultate obtinute si discutii

In chimia organicd multe procese ar putea si se desfasoare dupa diferite scenarii in
dependenta de energetica reactiilor, factorii externi care pot influenta directia decurgerii etc.
Pentru profesorul de chimie este important de a avea, pe langa materialul teoretic,
argumente practice in baza calculelor referitor la rentabilitatea energeticd pentru
desfisurarea reactiei chimice. In calitate de exemplu vom examina reactiile posibile de
bromurare a unui compus organic care contine diferite tipuri de atomi de carbon — 2-metil-
butanul pentru a determina pe baza calculelor care dintre speciile examinate are o
probabilitate mare de formare.

Deoarece radicalii liberi sunt particule cu reactivitate destul de nalta si o durata de
viatd foarte scurtd, in tendinta lor de stabilizare se combind cate doi sau participd In reactii
cu alte substante prezente 1n sistem. Astfel, radicalii sunt initiatori ai reactiilor cu mecanism
radicalic.

Procesul de substitutie radicalica pentru compusul 2-metil-butan teoretic poate rezulta
cu diversi produsi de reactie:

o H;C—(IH;-(;H—(I?HI (1)
CHy Br
Br
> H;C—CH,C—CH;
300°C CH;
-HBr

H;C—CH,-CH-CH; + Br;
CH; —>  H;C—CH-CH-CH; ()
Br CH3

— Hjc—CHg'(}.‘H -CH; 4)
Br CH,
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Reactia de bromurare a 2-metil-butanului este una inlantuita si decurge in cateva etape:
initierea, propagarea si intreruperea reactiei. Sub influenta luminii sau temperaturii are loc
obtinerea radicalului de brom, care reactioneaza cu molecula de 2-metil-butan formand
bromura de hidrogen si radicali liberi ai hidrocarburii:

1. initierea reactiei.
hv
Bre|*Br > Bre+Br-

2. propagarea reactiei.

RH+ Bre— R ¢+ HBr

Re+Br,—>R-Br+Br-
3. intreruperea reactiei:

Bre+++Br — Br,

R+ Bre+— R-Br

Re++¢R—>R-R

In acest caz bromurarea ar putea avea loc la 4 atomi de carbon diferiti cu obtinerea a 4
radicali. Radicalii liberi pot reactiona cu radicalul de brom, forméand bromurile: 1-bromo-3-
metil-butan, 2-bromo-3-metil-butan, 2-bromo-2-metil-butan, 1-bromo-2-metil-butan.
Studiul teoretic al speciilor participante la reactia de bromurare

Pentru determinarea structurii geometrice a reactantilor (R) si produsilor de reactie (P)
au fost utilizate studiile ab initio in baza metodei SCF in aproximatia UHF, folosind pentru
functiile atomice baza 6-31n (UHF/6-31G) [7]. Toate calculele au fost efectuate folosind
GAUSSIAN [6] — pachet de programe moderne utilizat pentru investigarea proprietatilor
structurale, a celor determinate de structura electronici a moleculelor sau a sistemelor
moleculare complexe.

Utilizand unele metode de calcul teoretic pot fi corelati si prognozati o serie de

parametri geometrici si energetici ce tin de structura moleculara, cat si profilul energetic al
unor procese chimice etc. In baza acestui model au fost efectuate calcule pentru toate
speciile care participa in aceasta reactie de substitutie radicalica.

Pentru inceput s-au calculat valorile energiilor totale a structurilor reactantilor si
produsilor de reactie (Tabelul 1).

Tabelul 1.
Valorile energiilor totale ale speciilor participante la reactie.
Nr Denumirea speciei Structura geometrica Etot
1 | 2-metil-butan H3;C—CH>-CH—CH; -196,2522
CHj5
2 | 1-bromo-2-metil-butan H,C—CH,-CH-CH, (1) -2765,4361
k 274 o2
CH; Br
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3 | 2- bromo-2-metil-butan Br -2765,4461
HyC—CHyC—CH; ()
CH;
4 | 2- bromo-3-metil-butan H,C _{I:H _(Ijl_[ —~CH; (3) -2765,4414
Br CH;
5 | 1- bromo-3-metil-butan H,C—CH,-CH-CH; () -2765,4357
Br (|3H3 -

Pentru fiecare particuld din reactia mentionata s-a optimizat structura geometrica si
s-au calculat energiile totale. In baza energiilor obtinute s-a construit graficul stabilititii
produsilor finali de substitutie radicalica a 2-metil-butanului cu bromul, conform Figurii 1.

— 6,28

Figura 1. Schema energetica a stabilitatii produsilor in urma reactiei de bromurare

In baza energiilor obtinute si a figurii 1 putem concluziona, ci cea mai stabild specie
obtinutd, In urma bromurarii 2-metil-butanului este 2-bromo-2-metil-butanul cu o energie de
stabilizare de -6,28 kcal/mol, ceea ce si confirma datele din literatura.

La disciplina Chimie pot fi propuse mai multe modele care ar permite realizarea unor
studii complexe a caracteristicilor moleculare si a unor mecanisme chimice. Se propune
analiza unui model de aplicare integrata instruire-cercetare, in care se studiaza mecanisme a
moleculelor organice cu ajutorul calculelor cuanto-chimice bazate pe soft-uri specializate,
care permit determinarea energeticii mecanismelor studiate si a probabilitatii decurgerii
reactiilor chimice.

Concluzii

Realitatile socio-economice, noile solicitari ale pietii muncii pun in fata sistemului
educational sarcina de a moderniza metodologia didactica si a o racorda la tendintele actuale
ale evolutiei tehnologiilor. In prezent elevii sunt motivati mai ales de activititile care includ

tehnologii informationale. Asa cum tehnologiile informationale patrund in toate domeniile
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de activitate umana, calificérile profesionale sunt legate de competenta digitala. Pentru a
asigura dezvoltarea continua a acestei competente este necesar de a elabora o strategie
implementare a tehnologiilor informationale. Aplicarea tehnologiilor informationale
adaptate la specificul disciplinei Chimia permite explicarea desfasurdrii unor fenomene
reiesind din rentabilitatea energetica calculata in baza aplicatiilor utilizate in prezent mai
mult Tn chimia cuantica.

Cu ajutorul instrumentelor oferite de soft-ul GAUSSIAN 09 pot fi calculate energiile
sistemelor moleculare organice, precum si a proceselor de substitutie a atomilor de hidrogen
prin atomi de halogen. In baza calculelor realizate, s-a stabilit, ci la bromurarea 2-metil-
butanului cel mai convenabil din punct de vedere energetic este formarea 2-bromo-2-metil-
butanului.

Metoda descrisa se recomanda pentru utilizare la cursurile universitare de chimie, iar

la nivelul invatamantului general — pentru elevii care manifesta interes in domeniu.
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