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	Denumire disciplină
	Modelare moleculară

	II.

	Structură disciplină (Nr. ore săptămânal)

	Cod disciplină
	Semestrul 
	Categoria
	Credite
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 
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	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 
	45
	
	45
	

	V.

	Obiectivele disciplinei 
Însuşirea de către studenţi a bazelor şi principiilor de modelare ale structurii moleculare şi utilizarea metodelor chimiei teoretice în investigarea proprietăţilor moleculare. Explicarea şi interpretarea unor proprietăţi, concepte, abordări, teorii, modele şi noţiuni fundamentale de structură şi reactivitate ce caracterizează compuşii chimici.

	VI.

	Conţinutul disciplinei
	Nr. ore/săpt.

	VI.1. Curs (capitole/subcapitole)
	

	Metode de optimizare a geometriei moleculare

Metode ale mecanicii moleculare de investigare a sistemelor reactante

Funcţia de energie potenţială empirică
	2/1

	Componentele câmpului de forţe

Componente caracteristice legăturilor covalente

Componente corespunzătoare unghiurilor de valenţă
	2/2

	Componente caracteristice unghiurilor diedre
Componente corespunzătoare unghiurilor improprii
	2/3

	Potenţiale de nelegătură

Potenţiale electrostatice
Potenţiale de tip legătură de hidrogen
	2/4

	Potenţiale sterice
Potenţiale ale interacţiunii moleculare
	2/5

	Modele de solvent în mecanica moleculară
	2/6

	Metode semiempirice ale chimiei teoretice

Aproximaţii utilizate în metodele de calcul 
Modele ale hamiltonianului molecular

Metode ab-initio şi DFT de investigare a sistemelor reactante
	2/7

	Baze de orbitale atomice

Tipuri de baze de orbitale atomice
Orbitale cu funcţii de polarizare şi difuzie
	2/8

	Elemente ale teoriei cuantice referitoare la reactivitatea chimică 

Analiza suprafeţei de energie potenţială a reacţiei chimice
	2/9

	Teorii calitative ale reactivităţii chimice

Studiul reactivităţii chimice în regim static

Investigarea în regim dinamic a reactivităţii chimice
	2/10

	Indici şi descriptori ai reactivităţii chimice
Proprietăţi moleculare determinate utilizând metodele chimiei teoretice 
	2/11

	Interacţiunile intermoleculare şi structura moleculelor
	2/12

	Abordarea teoretică a interacţiunilor moleculare specifice anumitor sisteme de interes chimic
	2/13

	Metode numerice de investigare a structurilor moleculare
	2/14

	VI.2. Lucrări de laborator 
	

	Sisteme de coordonate utilizate în chimia cuantică şi modelarea moleculară
	2/1

	Construirea şi vizualizarea structurilor moleculare în diferite sisteme de coordonate
	2/2

	Analiza conformaţională şi optimizarea structurilor moleculare
	2/3

	Determinarea geometriei şi a energiilor caracteristice sistemelor moleculare
	2/4

	Utilizarea metodelor moleculare în investigarea structurilor moleculare reactante 
	2/5

	Metode semiempirice ale chimiei cuantice utilizate în investigarea interacţiunilor moleculare
	2/6

	Calculul indicelor de reactivitate în aproximaţia statică şi dinamică
	2/7

	Calculul parametrilor specifici pentru diferite tipuri de potenţiale de interacţiune intermoleculară
	2/8

	Studiul reacţiei chimice utilizând suprafaţa de energie potenţială 
	2/9

	Investigaţii teoretice asupra mecanismului de reacţie
	2/10

	Calculul parametrilor specifici pentru diferite tipuri de potenţiale de interacţiune intermoleculară
	2/11

	Determinarea proprietăţilor moleculare utilizând diferite metode şi programe de calcul
	2/12,13,14
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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

	IX.

	Evaluare

	Forme de activitate
	Evaluare
	% din nota finală

	Examen, colocviu, verificare periodica
	Evaluarea va fi efectuată prin probă scrisă sau orală, 

- cunoştinţe pentru nota 5: scriere expresiei unor componente ale potenţialului câmpului de forţe
- cunoştinţe pentru nota 10: determinarea mecanismului unei reacţii chimice utilizând suprafaţa de energie potenţială
	60

	Laborator
	Evaluare continuă a activităţii de laborator
- cunoştinţe pentru nota 5: 
scrierea coordonatelor şi vizualizarea unei structurii moleculare
· cunoştinţe pentru nota 10: 
efectuarea de calcule pentru determinarea parametrilor structurali şi de reactivitate ce caracterizează un sistem molecular 
	40

	Abilităţi dobândite de student: 

Utilizarea tehnicii de calcul în modelarea şi determinarea structurii şi proprietăţilor sistemelor moleculare 
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