FISA DISCIPLINEI

Chimie fizicad I (Structuri moleculari)

1.1 Date S M A
despre poSt gty 1pvatamant Universitatea din Pitesti
superior
program
1.2 Facultatea de Stiinte. Educatie fizica si Informatica i
1.3 | Departamentul Stiintele Naturii o a
1.4 Domeniul de studii Chimie -
1.5 Ciclul de studii Licenta
Programul de studii / Chimie

1.6

| Calificarea

2. Date despre disciplind

2.1 |Denumirea disciplinei Chimie fizica I (Structurd moleculard)
2.2 |Titularul activitatilor de curs Lect.univ.dr. Gabriel Bratu
2.3 |Titularul activitatilor de seminar _|Lect.univ.dr. Gabriel Bratu
Tipul de .
2.4 Anu .(%e 1 |2.5|Semestrul | (2.6 evgluare Examen| 2.7 l.(egm?ul‘
studii disciplinei
|
3. Timpul total estimat
3.1 [Numar de ore pe saptdméina 5 3.2 | din care curs 3 o seminar 2
3.4 |Total ore din planul de inv. 70 | 3.5 | dincarecurs | 42 | 3.6 seminar 28
Distributia fondului de timp ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 32
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe 28 |
teren !
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii, eseuri 28 |
Tutoriat L 7 |
Examiniri | 10 |
Alte activitati ..... ‘ |
| 3.7 | Total ore studiu individual 105
| 3.8 | Total ore pe semestru 175
3.9 | Numar de credite 7

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1

De curriculum

4.2

De competente

5. Conditii (acolo unde este cazul)

Sala dotata cu videoproiector si ecran

5.1 | De desfasurare a cursului
Laboratorul disciplinei (sala S 014), materiale i aparatura de |
5.2 | De desfasurare a seminarului | laborator, calculator, internet, materiale cu aplicatii de calcul |

corelate cu tematica de curs.




6. Competente specifice acumulate

e Operarea cu notiuni de structura si reactivitate a compusilor chimici
- Recunoasterea si descrierea conceptelor, aborddrilor, teoriilor, metodelor si
‘ modelelor elementare privitoare la structura si reactivitatea compugilor chimici
- Explicarea si interpretarea unor proprietati, concepte, aborddri, teorii, modele si
| notiuni fundamentale de structura si reactivitate a compusilor chimici.
| - Aplicarea notiunilor fundamentale pentru rezolvarea problemelor asociate structurii
si reactivitatii compusilor chimici.
- Analiza critica a modelelor si teoriilor existente cu privire la structura si reactivitated
compusilor chimici.
- Elaborarea de proiecte care vizeazd structura si reactivitatea compusilor chimici prin
folosirea modelelor si teoriilor existente.
¢ Determinarea compozitiei, structurii si proprietatilor fizico-chimice a unor compusi
chimici.
- Identificarea conceptelor si a metodelor utilizate pentru determinarea compozitiel,
structurii si a proprietatilor fizico-chimice ale compusilor chimici.
- Descrierea si interpretarea metodelor si tehnicilor folosite la determinarea structurii
si a proprietatilor compusilor chimici; prelucrarea si interpretarea rezultatelor
- Utilizarea corecta a metodelor specifice de analizd a structurii si proprietatilor
compusilor chimici
- Analiza critica a metodelor aplicate pentru determinarea compozitiel, structurii si a
proprietatilor fizico-chimice ale unor compusi chimici
- Realizarea unor rapoarte stiintifice cu privire la determinarea structurii si stabilirea
proprietatilor fizico-chimice ale compusilor chimici.
e Abordarea interdisciplinard a unor teme din domeniul chimiei
‘ - Identificarea aspectelor interdisciplinare cu domenii conexe chimiei (informatica,
fizica, biologie, etc.)
- Realizarea conexiunilor necesare utilizdrii fenomenelor chimice, pe baza notiunilor
fundamentale din domenii conexe (informatica, fizica, biologie, etc.)
- Aplicarea cunostinfelor interdisciplinare pentru iratarea complexd a fenomenelor
chimice
- Utilizarea adecvatd a metodelor si principiilor disciplinelor cu caracter conex in
rezolvarea unor procese chimice
- Prezentarea unui proiect profesional pentru un proces chimic, utilizand notiuni
interdisciplinare

Competente profesionale

e Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient §i responsabil cu respectarea
legislatiei si deontologiei specifice domeniului sub asistenta calificata.

e Utilizarea eficienti a surselor informationale si a resurselor de comunicare si
formare profesionald asistatd, atit in limba roman3, c¢it si intr-o limba de circulatie
internationala.

Competente
transversale

7. Obiectivele disciplinei -
7.1 Obiectivul general | Dezvoltarea de competente in domeniul determinarii si interpretarii
al disciplinei structurii moleculare.

m Intelegerea structurii atomice, a naturii legaturii si a reactivitatii
. chimice, cu ajutorul conceptelor si principiilor cuantice fundamentale.

7.2 Obiective specifice | ® Insusirea principiilor teoretice fundamentale si deprinderea folosirii
aparatului matematic
m Intelegerea structurii electronice a atomilor si moleculelor, pentru
L explicarea proprietatilor structurale ale acestora prin utilizarea




lor cu datele experimentale

intradisciplinara
| m Investigare bibliografica

conceptelor fundamentale ale paradigmei cuantice a materiei.

mAbilitati de a lucra cu concepte ale mecanicii cuantice, ca baza
electronica a chimiei si biochimiei cuantice si a directiilor acestora in
studiul structurilor si interactiilor chimice ale materiei.

m Abilitati de analiza si interpretare a rezultatelor teoretice si compararea |

m Utilizarea conceptelor legate de structurd si reactivitate intr-o viziune

8. Continuturi

: Metode de Observagii
8.1. Curs T |
predare Resurse folosite |
Notiuni introductive de structurd moleculara. Teoria Calculator. i
legaturii ionice. Teoria lui Kossel. Scara Prelegere Videoproiector |
| electronegativitatii elementelor. Energia legaturii Dezbatere Suport documentar |
| ionice. Proprietati calculabile pe aceste baze.

| Teoria legaturii covalente. Teoria clasicad despre

legatura covalenti. Metoda orbitalelor moleculare.

5 | Aplicarea metodei orbitalelor moleculare la molecula Prelegere V%alculgtor,

de H;. Aplicarea metodei LCAO-MO la molecule Dezbatere wacopgelicetor

. i . L Suport documentar
| diatomice homonucleare. Configurafia electronicd a
: moleculelor diatomice homonucleare.

Configuratia electronicd a unor molecule diatomice

heteronucleare de importantd in chimia mediului.

. Sww o [ Prelegere Calculator,

Polaritatea legaturii. Tratarea legéturii in moleculele 1 .

3 y . - o 1 W Dezbatere Videoproiector
poliatomice. Molecule in care apar legaturi o !

By . <. - | Studiu de caz Suport documentar
provenite din OA pure. Molecule in care apar legaturi
. o provenite din OA hibride. Hibridizare. B I
| Tratarea legaturii in moleculele poliatomice. Molecule Prelegere Calculator,

4 | in care apar legaturi 7 localizate. Molecule in care Dezbatere Videoproiector
apar legaturi 7 delocalizate. Studiu de caz Suport documentar |
Indici statici de reactivitate. Metoda orbitalelor Prelegere Calculator,

| § | moleculare aplicata la metale. Aplicatii. Dezbatere Videoproiector
Studiu de caz Suport documentar
Nivele de organizare structuralda la biomolecule.
' - . . Prelegere Calculator, s
Consideratii generale privind tratarea legaturii la . . ‘.

6 . R - . Dezbatere Videoproiector

biomolecule. Structura primard a proteinelor si : ;

. - ok N Studiu de caz Suport documentar |
enzimelor. Structura secundard, tertiard si cuaternara. =
Forte intermoleculare. Clasificare. Interactia prin punti Prelegere Calculator,

7 | de hidrogen. Interactia prin transfer de sarcina. Dezbatere Videoproiector
Interactii hidrofobe. Studiu de caz | Suport documentar |
Metode  pentru  determinarea  caracteristicilor
structurale ale moleculelor. Fundamentarea metodelor. |
Clasificarea  metodelor de  studiu  structural.

Comportarea moleculei in camp electric. Actiunea Prelegere Calculator,

8 | cAmpului electric continuu i alternativ. Aditivitatea Dezbatere Videoproiector
refractiilor atomice. Calculul teoretic al momentului de | Studiu de caz Suport documentar
dipol. Comportarea moleculelor in cAmp magnetic.

Determinarea  experimentald a  susceptibilitatii
magnetice. Calculul proprietétilor magnetice.




‘Rezonanta magneticd nucleard. Principiul metodei.

Deplasarea chimica. Tipuri de cuplaje. Particularitatile .

P - P Py ’ Prelegere Calculator,
‘ spectroscopiel RMN C13. . .

9 e : . ’ Dezbatere Videoproiector
Rezonanta electronicd de spin. Structura hiperfind a Studiu de caz Suort dostmentar
spectrelor RES. Marcajul de spin. Studiul radicalilor p
prin metoda captarii de spin. R
Comportarea moleculei in campuri electrice si
magnetice combinate. Spectrometria de masa. Metode

. s 5 = .. Prelegere Calculator,
cuplate cu spectrometria de masa. Activitatea optica. : : h

10 L, y ’ T N e Dezbatere Videoproiector

Chiralitatea moleculara. Rotatia optica si implicatiile 3 ,
el ST . Studiu de caz Suport documentar

structurale. Importanta studiului activitdtii optice in

biologie.

Spect leculare. Tipuri de tranzitii si nivele de

pectre moleculare. Tipuri nzitii si niv Brelegere e

energie moleculard. Spectre de rotatie la molecule ’ .

11 /. : : : . i Dezbatere Videoproiector
biatomice si poliatomice. Spectre de vibratie la . )

. . Studiu de caz Suport documentar
moleculele diatomice. _
Spectre de vibratie — rotatie ale moleculelor diatomice. Prelegere Calculator,

12 | Molecule poliatomice. Tehnica spectroscopiei de Dezbatere Videoproiector
vibratie. Studiu de caz Suport documentar
Spectre electronice. Starile electronice si spectrele

. . . LT Prelegere Calculator,
| electronice ale moleculelor diatomice. Principiul Frank . .

13 . Dezbatere Videoproiector
— Condon pentru procese intramoleculare. Spectrele . ‘

. . . Studiu de caz Suport documentar
electronice ale moleculelor poliatomice. .
Metode de determinare a parametrilor structurali
bazate pe studiul difractiei radiatiilor. Obtinerea
. - . - . . Prelegere Calculator.,

14 informatiilor structurale prin utilizarea izotopilor. Dezbatere Videobroiector
Obtinerea informatiilor structurale pentru substante in ! p ;

N g ———— . . . . | Studiu de caz Suport documentar
stare lichida din masuratori de vascozitate, densitate si
din proprietati superficiale.

Bibliografie
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2. G. Bratu, C. Mandravel, Chimie fizica, EUP, Pitesti, 2003;
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4
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5. P. W. Atkins si C. A. Trapp — Exercitii si probleme rezolvate de chimie

| fizica. Edit. Tehnica. Bucuresti, 1997.

: L. ; Metode de Observatii
! 8.2. AplicatliaSeinar predare Resurse folosite
: 1. Metode de prelucrare a datelor experimentale.
! 2. Studiul ionului molecular de hidrogen, si a
i moleculei de hidrogen. j
3. Analiza structurii moleculelor cu ajutorul ’ Aplicatii specifice
spectrelor HRMN | Exercitiul corelate cu
4. Studiul reactivitatii sistemelor moleculare. individual. cunostintele

Probleme referitoare la interpretarea spectrelor

moleculare.

Integrale de schimb si suprapunere.

6. Miscarea particulelor incarcate electric in
campuri electrice longitudinale si transversale.

7. Deviatia particulelor Tncarcate electric in
campuri magnetice transversale si

wn

Lucrul in grup.

dobandite la curs,
existente la sfarsitul
fiecarui curs si
indicate n sursele
bibliografice.




13.

10.

11.

12.

longitudinale.

Metoda parabolelor. Analizoare magnetice si
electrice. Tipuri de spectrometre de masa.
Dualismul corpuscul-unda. Efect fotoelectric.

Efect Compton. Radiatia corpului negru. Teoria

cuantelor lui Planck.

Sondarea atomilor cu electroni si particule
grele.Modelul atomic al lut Bohr. Serii
spectrale. Constanta lui Rydberg.

Ipoteza lui de Broglie. Particula si pachetul de
unde. Relatii de incertitudine.
Probabilitatea de localizare a electronilor in
atom. Orbitali atomici. Numere cuantice.
Spinul electronului. Modelul vectorial al
atomului. Termeni spectrali. Stari
fundamentale.

. Radiatia X. Spectrul continuu si discret al

radiatiei X. Interactiunea lor cu
substanta.Efectul Zeeman. Rezonanta
electronica de spin.

Exercitiul
individual.
Lucrul in grup.

Aplicatii specifice
corelate cu
cunostintele

dobandite la curs,

existente la sfarsitul
fiecdrui curs si

indicate in sursele
bibliografice.
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9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptirile reprezentantilor comunitatii
epistemice, asociatiilor profesionale si angajatorilor din domeniul aferent programului

| Competentele dobandite la disciplind permit absolventilor si lucreze ca: Profesor in invatimantul
| primar - 233101; Chimist - 211301; Consilier chimist - 211302; Inspector de specialitate chimist -

| 211304; Referent de specialitate chimist - 211305; Asistent de cercetare in chimie - 248302;

| Asistent de cercetare in chimie fizicd - 248306.

10. Evaluare

| Tlp 10.1 Criterii de evaluare 10.2 Metode de evaluare 1.0'3 Pondercv |
| activitate din nota finala
‘ Prezenti Prezentd curs i 10%
| Jo.1 Curs | Temé de casa Referat pe o tema aleasi " 20%
| Evaluare finala Proba scrisd — subiecte 50% |
teoretice si studii de caz |
102 Rezolvarea studiilor de caz si . i
Se'minar com.pletarea fiselor de lucru la | Proba scrisa 20%
seminar. __ i
10.3 Standard | 2,5 puncte acumulate din evaluarea activititilor periodice si 2.5 puncte la
minim de | evaluarea finald; Nota 5 la testul de evaluare finala si rezolvarea in proportie
performanti | de 50% a cerintelor de la seminar si a temei de casa.

Data completarii Titular de curs

25092017

_Leect dr. Gabhriel Bratu

Titular de seminar
— [eect dr_Gabriel Bratil =



