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	I.

	Denumire disciplină
	Chimie cuantica si structura

	II.

	Structură disciplină (Nr. ore săptămânal)

	Cod disciplină
	Semestrul 
	Categoria
	Credite
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	CF2405
	4
	DObl
	5
	3
	
	3
	

	III.

	Statut disciplină
	Obligatorie 
	Opţională 
	Facultativă 

	(se marchează cu x)
	X
	
	

	IV.

	Titular disciplină

	
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	Numele şi prenumele
	Humelnicu Ionel
	
	Humelnicu Ionel
	

	Instituţia 
	UAIC
	
	UAIC
	

	Catedră/Departament 
	Chimie
	
	Chimie
	

	Titlul ştiinţific
	doctor
	
	doctor
	

	Gradul didactic
	conferenţiar
	
	conferenţiar
	

	Încadrarea (norma de bază/asociat)
	Norma de bază
	
	Norma de bază
	

	Vârsta 
	44
	
	44
	

	V.

	Obiectivele disciplinei Prezentarea bazelor teoretice ale structurii moleculare. Cunoaşterea elementelor de simetrie şi utilizarea acestora pentru aprofundarea naturii legăturii chimice şi a proprietăţilor moleculare. Determinarea teoretică a structurii şi reactivităţii moleculare. 

	VI.

	Conţinutul disciplinei
	Nr. ore/săpt.

	VI.1. Curs (capitole/subcapitole)
	

	Elemente de mecanică cuantică

Natura cuantică a materiei

Dualismul undă – corpuscul. Ipoteza de Broglie

Principiul de incertitudine a lui Heinsenberg
	3/1

	Formularea generală a mecanicii cuantice

Stări şi observabile

Transformări şi operatori

Proprietăţi generale ale operatorilor 

Valori proprii şi vectorii proprii ale operatorilor
	3/2

	Aplicaţii ale mecanicii cuantice
Ecuaţia lui Schrödinger

Sensul fizic al funcţiei de undă
	3/3

	Atomul de hidrogen (hidrogenoidul)

Funcţiile de undă (orbitalele atomice) pentru atomul de hidrogen

Semnificaţia fizică a orbitalelor atomice hidrogenoide
	3/4

	Spinul electronic în mecanica cuantică

Necesitatea spinului electronic. Teoria lui Dirac

Teoria lui Pauli a spinului electronic. 
Operatorii de spin

Principiul lui Pauli. 
Funcţia de undă pentru starea fundamentală a atomului de heliu
	3/5

	Metode aproximative ale mecanicii cuantice aplicabile în chimia cuantică

Metoda variaţională

Metoda perturbaţiilor independente de timp

Perturbaţii dependente de timp
	3/6

	Reguli de selecţie pentru atomul de hidrogen

Hamiltonianul unui sistem atomic cu mai mulţi electroni

Modelul Hartree – Fock al structurii atomice
	3/7

	Hamiltonianul molecular

Aproximaţia Born – Oppenheimer

Metoda orbitalelor moleculare a lui Roothaan. 
Metoda ab-initio
	3/8

	Natura legăturii chimice. Stările electronice ale moleculei diatomice

Teoria cuantică a legăturii covalente. Ionul molecular de hidrogen, 
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Clasificarea orbitalelor moleculare (stărilor electronice) ale moleculei diatomice
	3/9

	Stările electronice ale moleculei de hidrogen în teoria orbitalelor moleculare (OM)

Molecula de hidrogen în teoria legăturii de valenţă (VB)

Molecula de hidrogen. Introducerea spinul în funcţia de undă şi comparaţie între metoda MO şi VB
	3/10

	Metode aproximative (semiempirice) de calcul al chimiei cuantice

Aproximaţia (-electronică în structura moleculară

Bazele fizico-chimice ale aproximaţiei (-electronice

Metoda orbitalelor moleculare ale lui Hückel
	3/11

	Hidrocarburi conjugate ciclice în teoria OM Hückel. Regula aromaticităţii

Metode semiempirice de calcul bazate pe orbitalele de valenţă

Proprietăţi moleculare generale în teoria orbitalelor moleculare
	3/12

	Elemente de teoria cuantică a reactivităţii chimice

Probleme generale ale reactivităţii chimice. Suprafaţa de energie potenţială a reacţiei chimice

Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând numai substratul. Reacţii de substituţie şi adiţie în seria aromatică
	3/13

	Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând atât substratul cât şi agentul. Reacţii de substituţie şi reacţii de adiţie în seria aromatică

Teoria topologică a reactivităţii chimice
	3/14

	VI.2. Lucrări de laborator 
	

	Sisteme de coordonate în chimia cuantică. 
Operatorul Laplacean în coordonate polare sferice
	3/1

	Studiul comportării unei particule într-o cutie de potenţial (aplicaţii pe calculator)
	3/2

	Studiul oscilatorului armonic liniar (aplicaţii pe calculator)
	3/3

	Trecerea unei particule printr-o barieră de potenţial dreptunghiulară. Efectul tunel
	3/4

	Operatorii momentului cinetic în coordonate polare sferice

Studiul relaţiilor de comutare ale operatoriilor momentului cinetic

Valorile proprii şi funcţiile proprii ale operatorului proiecţiei momentului cinetic pe axa z, 
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	3/5

	Valorile proprii şi funcţiile proprii ale operatorului momentului cinetic, 
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	3/6

	Studiul părţii radiale a funcţiei de undă pentru hidrogenoid (aplicaţii pe calculator)
Reprezentarea grafică şi interpretarea fizică a orbitalelor atomice pentru hidrogenoid
	3/7

	Măsurători fizico – chimice generale, densitate, indice de refracţie

Verificarea legii generale  a absorbţiei de radiaţie de către materie (Lambert – Beer).
	3/8

	Studiul refracţiilor atomice şi ionice şi corelarea acestora cu structura moleculară
	3/9

	Studiul structurii moleculare prin măsurători de momente de dipol electric
	3/10

	Studiul structurii moleculare prin spectroscopie de infraroşu
	3/11

	Studiul structurii moleculare prin spectroscopie  de UV şi vizibil
	3/12

	Modelarea structurii şi proprietăţilor electronice a sistemelor moleculare (aplicaţii pe calculator)

Investigaţii teoretice şi obţinerea spectrelor moleculare (aplicaţii pe calculator)
	3/13

	Studiul reactivităţii sistemelor moleculare (aplicaţii pe calculator)
	3/14

	VII.
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	VIII.

	Modul de transmitere a informaţiilor

	Forme de activitate
	Metode didactice folosite

	Curs 
	Clasice combinate cu cele moderne: calculator şi videoproiector

	Laborator
	Se lucrează individual fiecare student având acces la un calculator, aplicaţiile fiind formulate sub forma unor probleme. Unele dintre lucrările de laborator se vor desfăşura in grupe de câte 2,3 studenţi, prin rotaţie.

	IX.

	Evaluare

	Forme de activitate
	Evaluare
	% din nota finală

	Examen, colocviu, verificare periodica
	Evaluarea va fi efectuată atât practic, la laborator cât şi prin probă scrisă, sau orală, 

- cunoştinţe pentru nota 5: semnificaţia fizică a funcţiei de undă, scrierea hamiltonianului pentru molecula de hidrogen
- cunoştinţe pentru nota 10: teoriile cuantice ale legăturii chimice, teorii ale reactivităţii chimice
	60

	Laborator
	Evaluarea la laborator va fi continuă şi va reprezenta 40% din nota finală a disciplinei

Se vor utiliza calculatoarele şi aparatura din dotarea laboratorului pentru a aplica noţiunile predate la curs şi pentru a se forma deprinderi în studiul structurii moleculare

- cunoştinţe pentru nota 5: efectuarea experimentelor de determinare a momentulu de dipol al unei moleculei
- cunoştinţe pentru nota 10: efectuarea de spectre moleculare, determinarea indicelor de reactivitate şi stabilirea reactivităţii atomice
	40

	Abilităţi dobândite de student: 

Utilizarea aparaturii de laborator şi a tehnicii de calcul în determinarea structurii şi reactivităţii moleculare 
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