
 
 
 
 

 
 

 
 
 
 

 
 

 
 
 
  
  
 
  
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

                                                           Studiul teoretic al reactivităţii dihalogenometil-derivaţilor în 
reacţia de hidroliză bazică; Analiza conformaţională a 2-formil-azolilor; Localizarea stărilor de 
tranziţie a adiţiei nucleofile a ionului hidroxil la 2-formilazoli;Evaluarea stabilităţii heterobenzenilor 
substituiţi cu elemente din grupa a 15-a, Cuantificarea caracterului aromatic al heterobenzenilor 
substituiţi cu elemente din grupa a 15-a prin intermediul criteriilor geometric şi magnetic. 

Principalele contribuţii revendicate:

    Scopul tezei de doctorat îl reprezintă studiul obţinerii şi reactivităţii aldehidelor heterociclice, în special  
     alaldehidelor azolice în care grupa formil este grefată în poziţia 2 a scheletului heterociclic. Au fost realizate atât 

determinări experimentale, cât şi calcule cuanto-chimice privind reactivitatea derivaţilor azolici în reacţia de hidroliză, 
caracterizarea structurii stării de tranziţie a reacţiei de adiţie nucleofilă la aldehidele azolice. De asemenea, prin intermediul 
metodelor computaţionale au fost abordate aspecte ale stabilităţii şi caracterului aromatic ale heterobenzenilor cu elemente din 
grupa a 15-a. Rezultatele studiului reactivităţii 2-diclorometilbenzimidazolului în reacţia de hidroliză bazică  confirmă faptul că, 
comportarea diferită a diclorometilbenzimidazolului faţă de cea a derivaţilor dihalogenometil benzenici se datorează prezenţei 
grupei aminice secundare a scheletului benzimidazolic care favorizează un atac nucleofil intermolecular şi conduce la obţinerea 
dimerilor ciclici. Studiul stării de tranziţie a adiţiei nucleofile a ionului hidroxil la 2-formilimidazol, respectiv 2-formiltiazol a 
arătat că adiţia nucleofilă a ionului hidroxil la azol-2-carboxaldehide decurge în conformitate cu modelul Cieplak, explicat prin 
efectul antiperiplanar. Astfel, interacţiunile dintre legătura C=N şi legătura în curs de formare C-O vor stabiliza starea de 
tranziţie (geometria stării de tranziţie confirmă acest punct de vedere, grupa HO- şi legătura C=N găsindu-se în plane diferite).  
În ceea ce priveşte evaluarea caracterului aromatic al heterobenzenilor substituiţi cu elemente din grupa a 15-a, s-au folosit o 
serie de indici magnetici (NICS(0) şi NICS(1)) şi indici geometrici (Bird, AVGNEXT, ADIFFPC). Heterobenzenii pentru care 
s-au obţinut valori maxime sau apropiate de cele obţinute în cazul benzenului sunt cei ai căror parametrii geometrici, îndeosebi 
unghiurile de 120° dintre legături, sunt similari cu cei ai moleculei benzenului. S-a ajuns astfel la concluzia că simetria acestui 
tip de compuşi este cea care influenţează major rezultatele predicţiei caracterului aromatic al acestei serii de heterobenzeni. 
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