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Introducere
Oxigenul participă în calitate de catalizator și oxidant în multe 
procese iar energia de activare mare a reacțiilor se datorează atât 
energiei legăturii cât și valorii spinului oxigenului.

Scopul
Cercetarea structurii moleculei de oxigen prin 
calcule cuanto-chimice

Material și metode
Calcule ab initio MO LCAO Hartree-Fock-Roothaan SCF cu 
aproximări RHF sau ROHF, baze 6-31G* și TZV,
programul GAMESS**

Rezultate
Prezența a doi electroni HOMO pe orbitalul molecular degenerat 
2𝜋∗ permite moleculei O2 stări de singlet și triplet. Optimizarea 
structurii electronice a moleculei de oxigen cu M=1 și M=3 a 
identificat pentru stările excitate singlet 1𝛥𝑔 și 1∑𝑔

+ o reactivitate 

sporită în comparație cu starea fundamentală paramagnetică 3∑𝑔
−

(-149,6040 u.a.).

Concluzii
Stările excitate singlet au energii mai înalte și distanțe mai mari  
dintre atomi în molecula O2 în comparație cu starea fundamentală 
triplet (1,21Å). Reactivitatea sporită a stărilor singlet se 
caracterizează prin o necesitate de energie de disociere mai mică 
decât în O2 triplet.
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Configurațiile orbitalilor moleculari de antilegătură 2𝜋∗ în stările 
fundamentală triplet 3∑𝑔

− și excitate singlet 1𝛥𝑔 și 1∑𝑔
+ a moleculei O2.


