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Rezumat: Scopul tezei de doctorat 1l reprezinta studiul obtinerii i reactivitatii aldehidelor heterociclice, in special

alaldehidelor azolice in care grupa formil este grefata in pozitia 2 a scheletului heterociclic. Au fost realizate atat
determinari experimentale, cat si calcule cuanto-chimice privind reactivitatea derivatilor azolici in reactia de hidroliza,
caracterizarea structurii starii de tranzitie a reactiei de aditie nucleofild la aldehidele azolice. De asemenea, prin intermediul
metodelor computationale au fost abordate aspecte ale stabilitatii si caracterului aromatic ale heterobenzenilor cu elemente din
grupa a 15-a. Rezultatele studiului reactivitatii 2-diclorometilbenzimidazolului in reactia de hidroliza bazica confirma faptul ca,
comportarea diferitd a diclorometilbenzimidazolului fata de cea a derivatilor dihalogenometil benzenici se datoreaza prezentei
grupei aminice secundare a scheletului benzimidazolic care favorizeaza un atac nucleofil intermolecular si conduce la obtinerea
dimerilor ciclici. Studiul starii de tranzitie a aditiei nucleofile a ionului hidroxil la 2-formilimidazol, respectiv 2-formiltiazol a
aratat ca aditia nucleofild a ionului hidroxil la azol-2-carboxaldehide decurge in conformitate cu modelul Cieplak, explicat prin
efectul antiperiplanar. Astfel, interactiunile dintre legatura C=N si legdtura in curs de formare C-O vor stabiliza starea de
tranzitie (geometria starii de tranzitie confirma acest punct de vedere, grupa HO™ si legdtura C=N gasindu-se in plane diferite).
in ceea ce priveste evaluarea caracterului aromatic al heterobenzenilor substituiti cu elemente din grupa a 15-a, s-au folosit o
serie de indici magnetici (NICS(0) si NICS(1)) si indici geometrici (Bird, AVGNEXT, ADIFFPC). Heterobenzenii pentru care
s-au obtinut valori maxime sau apropiate de cele obtinute in cazul benzenului sunt cei ai caror parametrii geometrici, indeosebi
unghiurile de 120° dintre legaturi, sunt similari cu cei ai moleculei benzenului. S-a ajuns astfel la concluzia ca simetria acestui
tip de compusi este cea care influenteazd major rezultatele predictiei caracterului aromatic al acestei serii de heterobenzeni.

Principalele contributii revendicate: Studiul teoretic al reactivitatii dihalogenometil-derivatilor in
reactia de hidroliza bazicd; Analiza conformationala a 2-formil-azolilor; Localizarea starilor de
tranzitie a aditiei nucleofile a ionului hidroxil la 2-formilazoli; Evaluarea stabilitatii heterobenzenilor
substituiti cu elemente din grupa a 15-a, Cuantificarea caracterului aromatic al heterobenzenilor
substituiti cu elemente din grupa a 15-a prin intermediul criteriilor geometric §i magnetic.
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