FISA DISCIPLINEI

Structura gi proprietatile moleculelor, anul universitar 2019-2020

1. Date despre program

1.1 | Institutia de invatamant superior Universitatea din Pitesti

1.2 | Facultatea Stiinte, Educatie fizica si Informatica
1.3 | Departamentul Stiinte ale naturii

1.4 | Domeniul fundamental Chimie

1.5 | Ciclul de studii Licenta

1.6 | Programul de studiu / calificarea Chimie medicala/ Chimie medicala

2. Date despre disciplina

2.1 |Denumirea disciplinei Structura si proprietatile moleculelor

22 [T

itularul activitatilor de curs Lector univ. dr. Gabriel Bratu

2.3 [T

itularul activitatilor de seminar / laborator |Lector univ. dr. Gabriel Bratu

2.4 |Anuldestudii | Il [2.5 [Semestrul [ | [2.6 [Tipuldeevaluare] E | 2.7 [Regimuldisciplinei | O

3. Timpul total estimat

3.1 |Numar de ore pe saptdamana 4 3.2 din care curs 2 3.3 seminar 2

3.4 |Total ore din planul de inv. 56 3.5 din care curs 28 3.6 seminar 28

Distributia fondului de timp alocat studiului individual ore

Studiu

dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 32

Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 24

Pregat

ire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii, eseuri 24

Tutorat 8

Examinari 6

Alte activitati ..... --

3.7

Total ore studiu individual 94

3.8

Total ore pe semestru 150

3.9

Numar de credite 6

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 | De curriculum Cunostinte generale de chimie, fizica si matematica.

4.2 | De competente Utilizarea in mod adecvat si in context a terminologiei de specialitate

5.

Conditii (acolo unde este cazul)

51

De desfasurare a cursului Sala dotata cu videoproiector si ecran

52

Laboratorul disciplinei (sala S014), calculator, internet, materiale cu aplicatii de
calcul corelate cu tematica de curs.

De desfasurare a seminarului

6.

Competente specifice vizate

C1. Operarea cu notiuni de structura si reactivitatea compusilor chimici (PC=2/6)
C2. Determinarea compozitiei, structurii si proprietatilor fizico-chimice ale unor compusi chimici (PC=2/6)
C4. Abordarea interdisciplinara a unor teme din domeniul chimiei (PC=1/6)

Competente | Competente
transversale | profesionale

CT1. Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient si responsabil cu respectarea legislatiei si deontologiei
specifice domeniului sub asistenta calificata (PC=0,5/6)

CT3.Utilizarea eficienta a surselor informationale si a resurselor de comunicare si formare profesionala asistata,
atat in limba romana, cat si intr-o limba de circulatie internationala. (PC=0,5/6)

7.

Obiectivele disciplinei

7.1 Obiectivul general al

disciplinei Dezvoltarea de competente Tnh domeniul determinarii si interpretarii structurii moleculare

7.2 0b

Obiective cognitive

e Cunoasterea terminologiei, vocabularului chimic, proprietatilor, principiilor, legilor,
fenomenelor si proceselor studiate;

« ntelegerea si aplicarea principiilor si legilor in context diferit;

¢ Analiza interrelatjilor structura — proprietati, cauza — efect, specifice temelor studiate.
iectivele specifice Obiective procedurale

e Aplicarea corecta a principiilor si legilor chimiei in rezolvarea aplicatiilor practice;

o Dezvoltarea capacitaii de investigare experimentala in cadrul metodelor de
investigare fizico-chimica a materialelor;

e Formarea capacitatii de corelare a parametrilor masurabili cu proprietatile compusilor
analizati.




Obiective atitudinale

fatad de profesia de chimist.

e crearea deprinderilor practice in efectuarea unei lucrari de laborator, a unor calcule
matematice specifice si de interpretare ih mod corespunzator a rezultatelor obtinute;

¢ identificarea surselor de informatji pentru atingerea obiectivelor propuse;

e constientizarea si cultivarea resposabilitatilor privind disciplina in efectuarea muncii
din punct de vedere a corectitudinii, al respectarii termenelor impuse, al respectului fata de
colegi, fatd de membrii echipei in care isi desfasoara activitatea;

e cultivarea unei atitudini pozitive, de dialog cu spirit de initiativa, in spiritul respectului

8. Continuturi

8.1. Curs

Nr.
ore

Metode de
predare

Observatii
Resurse
folosite

Notiuni introductive de structura moleculara. Teoria legaturii ionice.
Teoria lui Kossel. Scara electronegativitati elementelor. Energia
legaturii ionice. Proprietati calculabile pe aceste baze.

Teoria legaturii covalente. Teoria clasica despre legatura covalenta.
Metoda orbitalelor moleculare. Aplicarea metodei orbitalelor
moleculare la molecula de H,". Aplicarea metodei LCAO-MO la
molecule diatomice homonucleare. Configuratia electronica a
moleculelor diatomice homonucleare.

Configuratia electronica a unor molecule diatomice heteronucleare.
Polaritatea legaturii. Tratarea legaturii Tn moleculele poliatomice.
Molecule in care apar legaturi ¢ provenite din orbitale atomice pure.
Molecule in care apar legaturi ¢ provenite din orbitale atomice
hibride. Hibridizarea.

Tratarea legaturii in moleculele poliatomice. Molecule in care apar
legaturi « localizate. Molecule in care apar legaturi © delocalizate.

Indici statici de reactivitate. Metoda orbitalelor moleculare aplicata la
metale.

Nivele de organizare structurald la biomolecule. Consideratii
generale privind tratarea legaturii la biomolecule. Structura primara
a proteinelor si enzimelor. Structura secundard, terfiara si
cuaternara.

Forte intermoleculare. Clasificare. Interactia prin punti de hidrogen.
Interactia prin transfer de sarcina. Interactii hidrofobe

Metode pentru determinarea caracteristicilor structurale ale
moleculelor. Fundamentarea metodelor. Clasificarea metodelor de
studiu structural. Comportarea moleculei in camp electric. Actiunea
campului electric continuu si alternativ. Aditivitatea refractiilor
atomice. Calculul teoretic al momentului de dipol. Comportarea
moleculelor in cdmp magnetic. Determinarea experimentala a
susceptibilitatii magnetice. Calculul proprietatilor magnetice.

Rezonanta magnetica nucleara. Principiul metodei. Deplasarea
chimica. Tipuri de cuplaje. Particularitatile spectroscopiei RMN C13.
Rezonanta electronica de spin. Structura hiperfina a spectrelor RES.
Marcajul de spin. Studiul radicalilor prin metoda captarii de spin.

10

Comportarea moleculei Tn campuri electrice si  magnetice
combinate. Spectrometria de masa. Metode cuplate cu
spectrometria de masa. Activitatea optica. Chiralitatea moleculara.
Rotatia optica si implicatiile structurale. Importanta studiului
activitatii optice in biologie.

11

Spectre moleculare. Tipuri de tranziiii si nivele de energie
moleculara. Spectre de rotatie la molecule biatomice si poliatomice.
Spectre de vibratie la moleculele diatomice.

12

Spectre de vibratie — rotatie ale moleculelor diatomice. Molecule
poliatomice. Tehnica spectroscopiei de vibratie.

13

Spectre electronice. Starile electronice si spectrele electronice ale
moleculelor diatomice. Principiul Frank — Condon pentru procese
intramoleculare. Spectrele electronice ale moleculelor poliatomice.

14

Metode de determinare a parametrilor structurali bazate pe studiul
difractiei radiatjilor. Obtinerea informatiilor structurale prin utilizarea
izotopilor. Obtinerea informatjilor structurale pentru substante in
stare lichida din masuratori de vascozitate, densitate si din
proprietati superficiale.

Prelegere
Dezbatere
Studiu de caz

Calculator
Videoproiector
Suport
documentar

Bibliografie:
1. G. Bratu. Structura moleculara, EUP, Pitesti, 2014;




2. G. Bratu, C. Mandravel, Chimie fizica, EUP, Pitesti, 2003;

3. G. Bratu, Chimie fizica. Introducere in studiul structurii atomice si moleculare, EUP, Pitesti, 1999;

3. P. W. Atkins, J de Paula Tratat de Chimie fizica, Ed. Tehnica, 2005;

4. 1. G. Murgulescu, Introducere in Chimia fizica — Structura si proprietatile moleculelor, vol. |, 2,

edit. Acad. Romane, Bucuresti, 1978;

5. P. W. Atkins si C. A. Trapp — Exercitii si probleme rezolvate de chimie fizica, Edit. Tehnica, Bucuresti, 1997.

6. C. Ghirvu, I. Humelnicu, Introducere in chimia cuantica — principii $si metode generale, Editura Matrix Rom, Bucuresti,
2011;

7. M.V. Putz, M. Lazea, A. Chiriac, Introducere in chimie-fizica. Structura si proprietatile atomilor si moleculelor, Editura
Mirton, Timisoara, 2010;

8. P. W. Atkins, Tratat de chimie fizica, Editura tehnica, Bucuresti, 2005;

9. I. Humelnicu, C. Ghirvu, Elemente de spectroscopie moleculara, Editura Tehnopress, lasi, 2003;

10. J. Zsako, M.T. Cotisel, Simetria si structura moleculelor, Presa Universitara Clujeana, Cluj-Napoca, 1998;

11. J. Zsako, L. D. Bobos, I. Marian, Structura chimica, Curs litografiat, Litografia Universitatii Babes-Bolyai, Cluj-
Napoca, 1995;

12. R. Daudel, G Leroy, D. Peeters, M. Sana, Chimie cuantica, Editura Academiei. Romane, Bucuresti, 1988

13. C. Ghirvu, Mecanica cuantica, 1. P. lasi, 1983;

14. $. Moldoveanu, A. Savin, Aplicatii in chimie ale metodelor semiempirice de orbitali moleculari, Editura Academiei
Romane, Bucuresti, 1980;

15. C. Ghirvu, Chimie fizica. Elemente de structura si reactivitate moleculara, Editura Institutului Politehnic lasi, 1979
16. 1.G. Murgulescu, Introducere in Chimia fizica - Atomi, molecule, legatura chimica, vol. |. 1, Editura Academiei
Romane, Bucuresti, 1976;

17. A. Messiah, Mecanica cuantica, Editura Stiintifica, Bucuresti, 1974;

18. C. Ghirvu, Structura chimica, Editura Universitatii “Al. I. Cuza” lasi, 1973;

19. Note de curs in format electronic transmise studentilor pe CD sau memory stick.

8.2. Aplicatii: Seminar Nr. Metode de Observalii
ore predare Resurse folosite
1 | Metode de prelucrare a datelor experimentale. 2
2 | Studiul ionului molecular de hidrogen si a moleculei de hidrogen. 2
3 | Analiza structurii moleculelor cu ajutorul spectrelor H-RMN 2
4 Studiul reactivitatii sistemelor moleculare. Probleme referitoare la 5
interpretarea spectrelor moleculare.
5 Integrale de schimb si suprapunere. 2
6 Miscarea particulelor fincarcate electric in campuri electrice 2
longitudinale si transversale.
7 Deviatia particulelor incarcate electric Tn cmpuri magnetice 2 Prelegere
transversale si longitudinale. Dezbatere
8 Metoda parabolelor. vAnallzoare magnetice si electrice. Tipuri de 2 EX'erC.It,IU| Culegeri cu
spectrometre de masa. Algoritmizarea N
- < - - ; aplicatii de
9 Dualismul corpuscul-unda. Efect fotoelectric. Efect 2 Invatarea prin caloul
Compton.Radiatia corpului negru. Teoria cuantelor lui Planck. des_coperlre
10 | Sondarea atomilor cu electroni si particule grele.Modelul atomic al | Studiul de caz
lui Bohr. Serii spectrale. Constanta lui Rydberg. Lucrul Tn grup
11 Ipoteza Iui de Broglie. Particula si pachetul de unde. Relatii de 2
incertitudine.
12 Probabilitatea de localizare a electronilor in atom. Orbitali atomici. 2
Numere cuantice.
Spinul electronului. Modelul vectorial al atomului. Termeni spectrali.
13 - 2
Stari fundamentale.
Radiatia X. Spectrul continuu si discret al radiatiei X. Interactiunea
14 < - h 2
lor cu substanta.Efectul Zeeman. Rezonanta electronica de spin.

Bibliografie

1. G. Bratu, Structura moleculara, EUP, Pitesti, 2014;

2. G. Bratu, Chimie fizica. Lucrari practice, EUP, Pitesti, 2005;

3. G.Bratu, C. Mandravel, Chimie fizica, Editura Universitatii din Pitesti, Pitesti, 2003;

4. G. Bratu, Chimie fizica. Introducere in studiul structurii atomice si moleculare, EUP, Pitesti, 1999;

5. C. Ghirvu, I. Humelnicu, Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea Il — Structura moleculara,
Editura Universitatii “Al.l. Cuza” lasi, 2005;

6. |. Humelnicu, luliana Voicu, C. Ghirvu, M. Constantinescu, Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme.

Partea | — atomistica, Editura Universitatji Alexandru loan Cuza lasi, 2002;

7. 1. Humelnicu, I. Voicu, C. Ghirvu, M. Constantinescu, Chimie cuantica - Aplicatji generale si probleme. Partea |
- atomistica, Editura Universitatii Al.l. Cuza lasi, 2002;

8. P.W. Atkins, C. A. Trapp, Exercitii si probleme rezolvate de chimie fizica, Editura tehnica, Bucuresti, 1997;

9. Z. Andrei, |. Zsako, L. D. Bobos, Lucrari practice de termodinamica si structurd chimica, Litografia Universitatii
Babes Bolyai, Cluj-Napoca, 1995;

10. V.Em.Sahini, M. Hillebrand, Chimie cuantica in exemple si aplicatji, Editura Academiei Romane, Bucuresti, 1985;

11. G. Niac, V. Voiculescu, |. Baldea, M. Preda, Formule, tabele si probleme de chimie fizica, Editura Dacia,
Cluj-Napoca, 1984;

12. S. Moldoveanu, A. Savin, Aplicatii in chimie ale metodelor semiempirice de orbitali moleculari, Editura Academiei

3




Romane, Bucuresti, 1980;

8.3. Tema de casa

Se solicita fiecarui student sa elaboreze un referat cu tema impusa/aleasa, pe baza continutului predat la curs,

1 urmarindu-se familiarizarea studentilor cu cerintele de redactare a lucrarilor de finalizare a studiilor, de scriere a

unei referinte bibliografice, etc.

Bibliografie

* Note de curs.Literatura de specialitate.

9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii epistemice,
asociatiilor profesionale si angajatori din domeniul aferent programului

Competentele dobandite la disciplina permit absolventilor sa lucreze ca: Inspector de specialitate chimist - 211304;
Asistent de cercetare in chimie - 211317.

10. Evaluare

Tip activitate

10.1 Criterii de evaluare

10.2 Metode de evaluare

10.3 Pondere
din nota finala

Prezenta Prezenta curs 10%
10.1 Curs Tema de qasé Referat peo tema gleasé 20%
) Evaluare finala Proba scrisa — subiecte 50%
teoretice si studii de caz
10.2 Seminar Eﬁfsll\;aggfnisnt:rc.inlor de caz si completarea fiselor de Prob scris3 20%
10.3 2,5 puncte acumulate din evaluarea activitatilor periodice si 2,5 puncte la evaluarea finald; Nota 5 la
Standard testul de evaluare finala si rezolvarea in proportie de 50% a cerintelor de la seminar si a temei de
minim de casa.
performanta

Data completarii

17.09.2019

Titular de curs,
Lector univ. dr. Gabriel Bratu

Data aprobarii Tn Consiliul departamentului,

17.09.2019

Titular de laborator,

Lector univ. dr. Gabriel Bratu

Director de departament,

Conf. univ. dr. Soare Liliana Cristina




