PROGRAMA ANALITICĂ
	Universitatea
	UNIVERSITATEA “AL.I. CUZA” DIN IAŞI

	Facultatea 
	DE CHIMIE

	Specializarea 
	CHIMIE

	I.

	Denumire disciplină
	CHIMIE COMPUTAŢIONALĂ ŞI TERMODINAMICĂ STATISTICĂ

	II.

	Structură disciplină (Nr. ore săptămânal)

	Cod disciplină
	Semestrul2) 
	Categoria3)
	Credite
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	CF 3608
	6
	Dobl
	5
	2
	-
	3
	-

	III.

	Statut disciplină
	Obligatorie 
	Opţională 
	Facultativă 

	(se marchează cu x)
	X
	
	

	IV.

	Titular disciplină

	
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	Numele şi prenumele
	Bîrzu Adrian
Humelnicu Ionel
	
	Bîrzu Adrian
Humelnicu Ionel
	

	Instituţia 
	Univ. Al. I. Cuza
	
	Univ. Al. I. Cuza
	

	Catedră/Departament 
	Chimie
	
	Chimie
	

	Titlul ştiinţific
	Doctor
	
	Doctor
	

	Gradul didactic
	Conferenţiar
	
	Conferenţiar
	

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

	Vârsta 
	44/45
	
	44/45
	

	V.

	Obiectivele disciplinei Însuşirea elementelor de bază, familiarizarea şi utilizarea de către studenţi a metodelor reprezentative ale chimiei computaţionale şi termodinamicii statistice.

	VI.

	Conţinutul disciplinei
	Nr. ore/săpt.

	VI.1. Curs (capitole/subcapitole)
	

	Distribuţia Maxwelliană a vitezelor moleculare
	2/1,2

	Distribuţia Boltzmann a moleculelor după energii
	2/3,4

	Legile gazelor ideale în perspectivă molecular-cinetică
	2/5,6

	Calculul numărului de molecule active
	2/7,8

	Ciocniri. Viteză de reacţie
	2/9,10

	Teoria complexului activat
	4/11-14

	Elemente de mecanică moleculară
	2/1,2

	Coordonate ale structurii moleculare şi de reacţie
	1/3

	Suprafeţe de energie potenţială şi structure de tranziţie
	1/4

	Tehnici de optimizare conformaţional-energetică a sistemelor moleculare
	2/5,6

	Elemente de Dinamică moleculară
	1/7

	Metode numerice de investigare teoretică a structurilor moleculare
	1/8

	Determinarea descriptorilor structurali şi ai indicelor de reactivitate chimică
	2/9,10

	Metode teoretice de investigare a structurii şi reactivităţii sistemelor moleculare
	2/11,12

	Relaţii cantitative structură – activitate. Elemente de QSAR 
	2/13,14

	VI.2. Lucrări de laborator
	

	Aplicaţii numerice şi de calcul în termodinamica statistică
	21/7

	Utilizarea metodelor chimiei computaţionale la determinarea proprietăţilor structurale şi de reactivitate ale sistemelor moleculare
	21/7

	VII.

	Bibliografie
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2. D. A. McQuarrie, Molecular Thermodynamics, University Science Books, Sausalito, CA, 1999.

3. D. A. McQuarrie, J. D. Simon, Physical Chemistry – A Molecular Approach, University Science Books, Sausalito, CA, 1997.

4. P. Atkins, J. dePaula, Physical Chemistry, 9th ed., W. H. Freeman, NY, 2010.

5. C. A. Trapp, M. P. Cady, C. Giunta, Instructor’s solution manual to accompany Atkins’ Physical Chemistry, 9th ed., W. H. Freeman, NY, 2010.
6. E. Lewars, Computational Chemistry, Kluwer Academic Publishers, NY, 2004.

7. F. Jensen, Introduction to Computational Chemistry, Wiley, Chichester, 1999.

8. J. Gasteiger, T. Engel, Chemoinformatics, Wiley, Weinheim, 2003.

9. D.W. Rogers, Computational Chemistry Using the PC, Wiley, Hoboken, NJ, 2003.

10. C.J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry, Wiley, Chichester, 2002.

	VIII.

	Modul de transmitere a informatiilor

	Forme de activitate
	Metode didactice folosite

	Curs 
	Se utilizează metoda prelegerii.

	Laborator
	Se efectuează lucrările de laborator propuse.

	Proiect 
	

	IX.

	Evaluare

	Forme de activitate
	Evaluare
	% din nota finală

	Examen, colocviu, verificare periodica
	Se evaluează studenţii pe baza elementelor predate la curs, în cadrul a două examinări. Pentru nota 5 trebuie cunoscute elementele fundamentale. Pentru nota 10 este necesară o cunoaştere aprofundată a capitolelor studiate, cu posibilitatea de aplicare şi interpretare.
	2x25%

	Seminar 
	Se evaluează studenţii pe baza aplicaţiilor de la seminar, în cadrul a două examinări. Pentru nota 5 trebuie cunoscute elementele fundamentale. Pentru nota 10 este necesară o cunoaştere aprofundată.
	2x25%

	Laborator 
	
	

	Proiect 
	
	

	Abilităţi dobândite de student: 

- Abilitatea de a înţelege şi descrie din punct de vedere computaţional sistemele chimice;

- Abilitatea de a rezolva aplicaţii de chimie computaţională şi termodinamică statistică.
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