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FISA DISCIPLINEI
1. Date despre program
1.1 Institutia de invatamant superior Universitatea " Alexandru Ioan Cuza" din Iasi
1.2 Facultatea Facultatea de Chimie
1.3 Departamentul DEPARTAMENTUL DE CHIMIE
1.4 Domeniul de studii Chimie
1.5 Ciclul de studii Licenta
1.6 Programul de studii / Calificarea Chimie

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei Chimie cuantic si structura
2.2 Titularul activitatilor de curs Conf. Dr. IONEL HUMELNICU
2.3 Titularul activitatilor de laborator Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTU
2.4 An de studiu Il |2.5 Semestrul IV 2.6 Tip de evaluare” E |2.7 Regimul disciplinei™ Ob

“E — Examen / C — Colocviu / V — Verificare

OB — Obligatoriu / OP — Optional / F — Facultativ

3. Timpul total estimat (ore pe semestru si activitati didactice)

3.1 Numar de ore pe saptdimana 6 3.2 curs 3 3.3 laborator 3
3.4 Total ore din planul de invatamant 84 3.5 curs 42 3.6 laborator 42
Distributia fondului de timp ore
Studiu dupa manual, suport de curs, bibliografie si altele 28
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 14
Pregatire laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 16
Tutoriat 4
Examinari 4
Alte activitati 0
3.7 Total ore studiu individual® 66
3.8 Total ore pe semestru 150
3.9 Numdrul de credite 6

4. Preconditii - De curriculum (daca este cazul)

Matematica, Bazele chimiei anorganice, Bazele chimiei organice




5. Conditii (daca este cazul)
5.1 De desfasurare a cursului - Cursul se va desfasura on-site n cadrul Facultatii de Chimie;

- Sald de curs / amfiteatru cu tabla, videoproiector si conexiune la internet;

- Studentii vor consulta suportul de curs pus la dispozitie pe platforma MOODLE;

- se va stimula participarea interactiva,

- Utilizarea telefonului sau a altor dispozitive electronice este permisa doar pentru activitatile
didactice din cadrul cursului.

5.2 De desfasurare a laboratorului - Sald cu dotérile necesare activitatilor practice, aparatura de analiza fizico-chimica si tehnica de

calcul cu software specific instalat;

- Prezenta la activitdtile de laborator este obligatorie in conformitate cu reglementarile in
vigoare;

- Respectarea normelor de securitate si sandtate In munca si protectia muncii in laboratoare cu
caracter chimic;

- Echipamentul de protectie (halat) este obligatoriu la sedintele experimentale;

- Recuperarea activitatilor neefectuate din motive intemeiate se realizeaza in limita

6. Competente

6.1 Competentele dobandite In urma absolvirii programului de studii

Codul
competentei
CP14

CP7

CP2

CP11

CP16

CT1
CT2

CT3

CT4
CT5

Competente Profesionale

Competenta

Géndeste in mod abstract: Demonstreaza capacitatea de a utiliza concepte pentru a crea si intelege generalizarile si de a
le corela sau conecta la alte elemente, evenimente sau experiente.

Aplica metode stiintifice: Aplica metode si tehnici stiintifice pentru investigarea fenomenelor, dobandind noi cunostinte
sau corectand si integrand cunostintele anterioare.

Analizeaza substante chimice: Se ocupa de studiul si testarea substantelor chimice pentru a analiza compozitia si
caracteristicile acestora.

Efectueaza cercetare stiintifici: Se angajeaza n conceperea sau crearea de noi cunostinte prin cercetarea, imbunatatirea
sau dezvoltarea de concepte, teorii, modele, tehnici, instrumente, software sau metode operationale.

Intocmeste rapoarte de lucru: Intocmeste rapoarte de lucru care sprijina gestionarea eficace a documentarii si
evidentelor conform unor standarde inalte; prezinta rezultate Intr-un mod clar si inteligibil.

Competente Transversale
D3 dovada de initiativa: Este proactiv si face primul pas intr-o actiune fara a astepta sa afle ce spun sau fac ceilalti

isi asumi responsabilitatea: Accepta responsabilitatea si raspunderea pentru propriile decizii si actiuni profesionale sau
pentru cele delegate altora

Gandeste analitic: Gandeste folosind logica si rationamentul pentru a identifica punctele tari si punctele slabe ale
solutiilor alternative, concluziilor sau abordarilor problemelor

Lucreaza in echipe: Lucreaza cu incredere in cadrul unui grup, fiecare facandu-si partea lui in serviciul intregului

Respecti angajamente: indeplineste sarcini in mod autodisciplinat, fiabil si cu orientare spre obiective

7. Rezultate ale invatarii
7.1 Rezultatele Invatarii vizate prin disciplind, specifice programului de studii

Codul
competentei

CP2, CP14,
CP16, CT1,
CT2,CT3

CP11, CP14,
CP16, CT1

Cunostinte Aptitudini Responsabilitate si autonomie
Studentul/absolventul identifica si |Studentul/absolventul analizeaza si Studentul/absolventul utilizeaza corect teoriile
defineste/explica concepte evalueaza corect notiunile si principiile fundamentale ale chimiei in

fundamentale de chimie (generala, fundamentale din domeniul chimiei, |context didactic si in laborator
anorganica, organicd, analitica si  |aplica teoriile si conceptele
chimie fizicd) folosite in literatura |fundamentale pentru redarea si

de specialitate interpretarea caracteristicilor sistemelor
chimice.
Studentul/absolventul descrie si  |Studentul/absolventul aplica metode  |Studentul/absolventul isi asuma
integreaza cunostinte specifice si  |interdisciplinare adecvate pentru a responsabilitatea de a gestiona colaborari
interdisciplinare Tn activitatea rezolva probleme chimice complexe, |interdisciplinare si de a coordona activitati in

profesionala. teoretice si practice. cadrul echipelor de lucru.



CP7,CP11, |Studentul/absolventul recunoaste |Studentul/absolventul aplicd conceptele|Studentul/absolventul adapteaza conceptele
CP16, CT2, |sireproduce concepte stiintifice  |majore din domeniul chimiei analitice, [stiintifice majore din domeniul chimiei pentru
CT5, CT3, din ramurile chimiei anorganice, |anorganice, organice, chimiei fizice, |a efectua cercetari, a imbunatiti sau dezvolta
CT4 organice, analitice si chimiei biochimiei, chimiei materialelor in noi concepte, cunostinte, teorii si metode
fizice. practica chimica operationale, produse si servicii pentru a le
aplica 1n activitatile specifice pentru controlul
calitatii produselor si proceselor.

7.2 Rezultatele invatarii specifice disciplinei
Cunostinte

- Studentul identifica si defineste postulatele mecanicii cuantice, formalismul operatorilor hermitici, semnificatia fizicé a functiei de
unda si ecuatia Schrodinger, in scopul fundamentarii teoretice a structurii electronice a atomilor i moleculelor.

- Studentul explica si compara aproximatiile teoretice utilizate in chimia cuantica (aproximatia Born-Oppenheimer, metodele
variationala si perturbationald, modelul Hartree-Fock, teoriile MO si VB) pentru descrierea cantitativa a legaturii chimice.

- Studentul coreleaza parametrii orbitali si de stare cuantica (energii de frontiera HOMO-LUMO, indici de sarcind, polarizabilitate, spin
electronic) cu proprietatile fizico-chimice macroscopice si spectrale ale substantelor chimice.

Aptitudini

- Studentul aplica tehnici matematice si instrumente TIC/software de calcul pentru a rezolva modele analitice si numerice fundamentale
(particula n cutie, oscilatorul armonic, atomul de hidrogen).

- Studentul determina experimental si simuleazd computational indici structurali si fizico-chimici (densitate, indice de refractie, refractii
atomice, moment de dipol electric permanent, absorbanta UV-Vis conform legii Lambert-Beer), analizand critic convergenta dintre
datele experimentale si cele calculate.

- Studentul elaboreaza rapoarte de lucru si portofoliul de laborator in format riguros, sistematizand datele obtinute conform procedurilor
standard de operare si bunelor practici de laborator

Responsabilitate si autonomie
- Studentul aplica sistematic gandirea analitica si abstractd pentru a compara, analiza si valida critic structura, proprietatile si
reactivitatea compusilor chimici, dezvoltandu-si capacitatea de a actiona independent si autonom in activitatea de cercetare.

- Studentul isi asuma responsabilitatea pentru rigoarea calculelor si a masuratorilor efectuate, respectand normele de securitate n
laborator si etica profesionala in cadrul echipelor de lucru.

8. Continut

8.1 Curs Metode de predare Observatii
(ore)
1 |[Elemente fundamentale ale mecanicii cuantice prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Natura cuantica a materiei explicatia

- Dualismul unda - corpuscul
- Principiul de incertitudine a lui Heinsenberg

2  |Formularea generald a mecanicii cuantice prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Stari si observabile explicatia
- Transformari si operator

3 |- Proprietati generale ale operatorilor, operatori liniari si hermitici prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Valori proprii $i vectorii proprii ale operatorilor explicatia

4 |Aplicatii ale mecanicii cuantice prelegerea, conversatia euristica, 3 ore
- Ecuatia lui Schrodinger explicatia, demonstratia
- Semnificatia fizica al functiei de unda

5 |- Atomul de hidrogen (hidrogenoidul) prelegerea, conversatia euristica, 3 ore
- Functiile de unda (orbitalele atomice) pentru atomul de hidrogen explicatia, modelarea

6 |- Semnificatia fizica a orbitalelor atomice hidrogenoide prelegerea, conversatia euristica, 3ore
Spinul electronic in mecanica cuantica explicatia
- Necesitatea spinului electronic

7 |- Teoria lui Pauli a spinului electronic prelegerea, conversatia euristic, 3ore
- Operatorii de spin explicatia, demonstratia
- Principiul lui Pauli; Determinant Slater

8 |Sisteme multielectronice prelegerea, conversatia euristica, 3 ore

- Functia de unda totala pentru starea fundamentala a atomului de heliu; |explicatia, demonstratia
Corelatia electronica

9 |Metode aproximative ale mecanicii cuantice aplicabile Tn chimia prelegerea, conversatia euristica, 3 ore
cuantica explicatia, demonstratia
- Metoda variationala
- Metoda perturbatiilor independente de timp



8.1 Curs Metode de predare Observatii

(ore)
10 |- Perturbatii dependente de timp prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Hamiltonianul unui sistem atomic multielectronic explicatia, demonstratia, modelarea
11 |- Modelul cdmpului autoconsistent (Hartree — Fock) al structurii prelegerea, conversatia euristica, 3ore
atomice explicatia, demonstratia, modelarea
Abordarea sistemelor moleculare in chimiea cuantica
- Hamiltonianul molecular. Aproximatia Born — Oppenheimer
12 |- Metoda orbitalelor moleculare a lui Roothaan (LCAO-MO) prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Introducere n metode ab-initio si DFT explicatia, demonstratia, modelarea
Natura legaturii chimice. Starile electronice ale moleculei diatomice
- Teoria cuantica a legaturii covalente. lonul molecular de hidrogen
(H2")
13 |- Stérile electronice ale moleculei de hidrogen in teoria orbitalelor prelegerea, conversatia euristica, 3ore
moleculare (OM) explicatia
14 |- Molecula de hidrogen in teoria legaturii de valentd (VB) prelegerea, conversatia euristica, 3ore
- Molecula de hidrogen. Introducerea spinul in functia de unda si explicatia, demonstratia, modelarea

comparatie intre metoda MO si VB

Bibliografie

1. C. Ghirvu, I. Humelnicu, “Introducere in Chimia cuantica — Principii si metode generale”, Editura Matrix Rom, Bucuresti, 2011

2. I. Humelnicu, Iuliana Voicu, C. Ghirvu, M. Constantinescu, “Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea I — atomistica”,
Editure Universitatii < Alexandru Ioan Cuza > lasi, 2004

3. LN. Levine, “Quantum Chemistry”, Prentice Hallby, 7th Edition, 2013

4. I.G. Murgulescu, “Introducere in Chimia fizicd - Atomi, molecule, legatura chimica”, vol. I, 1, Editura Academiei Romane, Bucuresti,
1976

5. 1.G. Murgulescu, “Introducere in Chimia fizica - Structura si proprietatile moleculelor”, vol. I, 2, Editura Academiei Romane,
Bucuresti, 1978

6. D.A. McQuarrie, “Quantum Chemistry”, University Science Books; 2nd edition, 2007

7. P.W. Atkins, R.S. Friedman, “Molecular Quantum Mechanics”, Oxford University Press, USA; 5 edition, 2010

8. V. Magnasco, “Methods of Molecular Quantum Mechanics: An Introduction to Electronic Molecular Structure”, Wiley, 2009

9. C. Ghirvu, “Chimie fizica - Elemente de structuri si reactivitate moleculara”, Institutul Politehnic Iasi, 1979

10. G. Schatz, M. Ratner, “Quantum Mechanics in Chemistry”, Courier Dover Publications, 2002

8.2 Laborator Metode de predare Observatii
(ore)

1 |Sisteme de coordonate in mecanica si chimia cuantica (carteziene, Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3 ore
polare sferice). demonstratia

2  |Operatorul Laplacean in coordonate polare sferice si aplicatii de Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3ore
transformare a operatorilor simulare

3 |Studiul comportarii unei particule intr-o cutie de potential Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3 ore
monodimensionala si tridimensionala simulare

4 |Studiul oscilatorului armonic liniar: functii proprii Hermite si stari de  |Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3ore
vibratie moleculara simulare

5 |Trecerea unei particule printr-o bariera de potential dreptunghiulara; Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3ore
Efectul tunel cuantic. simulare

6 |Operatorii momentului cinetic in coordonate polare sferice; Relatii de  |Explicatia, studiu de caz, conversatia 3ore
comutare ale operatorilor.

7 |Valorile proprii si functiile proprii ale operatorului proiectiei Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3ore
momentului cinetic pe axa z (L;) simulare

8 |Valorile proprii si functiile proprii ale operatorului momentului cinetic |Conversatie, explicatie, simulare, 3ore
la patrat (L?) problematizarea

9  |Studiul componentei radiale a functiei de unda pentru atomii Conversatie, proba practica, 3ore
hidrogenoizi. demonstratie

Reprezentarea grafica si interpretarea fizica a orbitalelor atomice
(aplicatii pe calculator)
10 |Determinarea experimentald a unor parametri fizico — chimici Conversatie, proba practica, 3ore
(densitate, concentratie, indice de refractie, indici spectrali) esentiali demonstratie
pentru intelegerea comportamentului fizico-chimic al substantelor



8.2 Laborator Metode de predare Observatii
(ore)

Verificarea legii Lambert-Beer si analiza spectrala in domeniul UV-
Vis; Corelarea spectrelor cu tranzitiile electronice

11 |Studiul refractiilor atomice si ionice si corelarea acestora cu structura | Conversatie, proba practica, 6 ore
moleculara demonstratie, modelare

12 |Studiul structurii moleculare prin masurarea momentelor de dipol Conversatie, proba practica, 3ore
electric permanent demonstratie, modelare

13 |Aplicatii ale spinului electronic si operatorilor de spin in structura Explicatia, studiu de caz, conversatia, 3ore

sistemelor moleculare poliatomice simulare

Bibliografie

1. 1. Humelnicu, luliana Voicu, C. Ghirvu, M. Constantinescu, “Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea I — atomistica”,
Editura Universitatii lagi, 2004, oricare reeditare

2. C. Ghirvu, I. Humelnicu, “Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea II — Structura moleculara”, Editura Universitatii
Tasi, 2005, oricare reeditare

3. K. Tamvakis, “Problems and Solutions in Quantum Mechanics”, Cambridge University Press, Cambridge, New York, 2005

5. E. D'Emilio, L.E. Picasso, “Problems in Quantum Mechanics: with Solutions”, Springer, 2012

6. 1.G. Murgulescu, “Introducere in Chimia fizica - Atomi, molecule, legatura chimica”, vol. I, 1, Editura Academiei Romane, Bucuresti,
1976

7. 1.G. Murgulescu, “Introducere in Chimia fizica - Structura si proprietatile moleculelor”, vol. I, 2, Editura Academiei Romane,
Bucuresti, 1978

8. A. Messiah, “Quantum Mechanics”, Dover Pub., New York, 1999

9. G. Schatz, M. Ratner, “Quantum Mechanics in Chemistry”, Courier Dover Publications, 2002

9. Coroborarea continutului disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitaitii, asociatiilor
profesionale si angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului

Continuturile disciplinei sunt orientate spre dezvoltarea capacitatii studentilor de a utiliza corect concepte fundamentale, metode
matematice si teoretice riguroase, precum si tehnici moderne de modelare computationald pentru descrierea structurii electronice si a
reactivitatii sistemelor chimice. Disciplina asigurd fundamentul conceptual esential pentru intelegerea legitatilor fizico-chimice care
guverneaza materia la nivel atomic si molecular, raspunzand cerintelor actuale ale pietei muncii, centrelor de cercetare stiintifica,
laboratoarelor de analiza fizico-chimica, diagnostic structural si controlul calitatii din industria chimica si ramurile conexe

10. Evaluare
10.1 Evaluare continui Pondere (min. 30%) 30
Curs Forma de evaluare
Pondere
Nepromovarea Evaludrii continue determina nepromovarea
Evaluarii finale
Metode de Detalii Pondere Cu reexaminare ‘
evaluare
|
Laborator Forma de evaluare Verificare mixta

10.2 Evaluare finala

Pondere 100
Nepromovarea Evaludrii continue determind nepromovarea Da
Evaluarii finale
Metode de Detalii Pondere CU reexaminare
evaluare - - —
Verificare scrisa periodica 80 Da
Portofoliu 20 Da
Pondere (max. 70%) 70

Forma de evaluare

Verificare mixta finala



10.3 Mentiuni (situatii speciale in evaluare)

Evaluarea studentilor se realizeaza in conformitate cu cerintele si criteriile de evaluare prezentate la inceputul semestrului, cu
respectarea principiilor transparentei, obiectivitatii si egalitatii de sanse.

Criteriile de evaluare reflecta direct rezultatele invatarii vizate la nivelul disciplinei si al programului de studii Chimie.

In cazul activitatilor de laborator, recuperarea activitatilor neefectuate din motive medicale sau justificate se realizeaza in limita
Pentru studentii aflati in mobilitate internationala sau cu cerinte speciale documentate, modalitatea de evaluare poate fi adaptata
regulamentar, fard diminuarea standardelor de competenta.

Accesul la examenul final este conditionat de efectuarea integrala a lucrarilor de laborator si de obtinerea notei minime 5 la ambele
componente ale evaluarii continue. Tentativa de frauda si frauda se sanctioneaza conform Cartei Universitare.

10.4 Standard minim de performanta

Obtinerea notei minime 5 (cinci) la fiecare componenta de evaluare: evaluarea continud la curs, evaluarea continua la laborator si
examenul scris final;

Cunoasterea si explicarea corectd a conceptelor cuantice fundamentale: semnificatia fizica a functiei de und, ecuatia Schrédinger,
scrierea hamiltonianului unui sistem molecular si aproximatia Born-Oppenheimer;

Cunoasterea principalelor modele si teorii utilizate 1n studiul legaturii chimice (comparatie critica intre metoda orbitalilor moleculari
MO si a legaturii de valentd VB);

Abilitatea de a efectua calcule specifice pentru indici structurali si fizico-chimici (densitate, refractie, moment de dipol, spectru
electronic) si de a corela rezultatele experimentale cu modelele cuantice teoretice

Data completarii, Titular de curs, Titular de LABORATOR,
214.09.2026
Conf. Dr. IONEL HUMELNICU Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTU
Data avizirii in departament, Director de departament,

Prof. Dr. MIHAIL LUCIAN BIRSA




