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Descrierea succinta a corelarii cursului cu programul de studii

Programa disciplinei Aplicarea teoriei grupurilor in chimie este destinata, in primul rand
studentilor ce fac studii de masterat la specialitatea Chimie. Cursul vizeaza familiarizarea viitorilor
specialisti cu elementele si operatiile de simetrie ale moleculelor, grupa matematica, aplicarea teoriei
grupelor in interpretarea spectrelor IR si Raman ale unor molecule simple si a altor proprietati a
moleculelor, ecuatia Schrodinger pentru sisteme cu un electron si ioni cu mai multi electroni, termi
energetici, scindarea termelor In cdmpuri cristaline cu diferitd simetrie, diagramele starilor energetice si
spectrele de absorbtie a complecsilor octaedrici, diagamele Orgel si Tanabe-Sugano si folosirea lor la
interpretarea spectrelor visibile de absorbtie.

Competente dezvoltate in cadrul cursului
Competente generale:
— aprofundarea, analiza si sinteza cunostintelor din domeniul chimiei;
— analiza criticd a literaturii stiintifice;
— aplicarea cunostintelor teoretice din domeniul chimiei si fizicii in rezolvarea sarcinilor stiintifice practice;
— definirea unui subiect de cercetare din domeniul nanocompozitelor si elaborarea unui plan de realizare a
obiectivelor propuse;
— argumentarea scopurilor, obiectivelor si rezultatelor cercetarilor proprii;
— rezolvarea problemelor de cercetare prin identificarea si folosirea tehnologiilor informationale;
— oOrganizarea si realizarea activitatii in grup in scopul deruldrii activitatii stiintifice de cercetare a
proprietatilor fizico-chimice a nanocompozitelor;
— aplicarea strategiilor de munca eficienta si responsabild, de punctualitate, seriozitate si raspundere personala.
Competente specifice:
— aplicarea conceptelor, teoriilor, principiilor, metodelor si modelelor contemporane ale chimiei.
— evidentierea posibilitatilor de sintezd a compusilor chimici de interes, reiesind din cunostintele privind
corelatia structura — proprietati chimice.
— modernizarea §i optimizarea procedeelor si tehnicilor existente pentru sinteza si analiza substantelor in
functie de sarcinile propuse;
— initierea si dezvoltarea unor proiecte inovative in domeniul profesional cu importanta teoretica-fundamentala
si aplicativa.

n realizarea proiectelor de cercetare.

Finalitati de studii ale cursului

La nivel de aplicare studentii vor:

- explica legatura dinte simetria moleculelor si energia lor;

- aplica cunostintele teoretice in analiza spectrelor IR i Raman al unor molecule simple;

- aplica cunostintele teoretice si procedeele teoriei grupelor la construirea orbitalilor moleculari pentru
complecsi octaedrici, tetraedrici si a celor cu geometrie planar-patrata;

- folosi cunostintele despre simetria moleculelor individuale pentru explicarea proprietatilor moleculelor
(chiralitatea, posesia momentelor dipolice etc.);

- utiliza cunostintele despre structura electronica a atomilor si ionilor pentru determinarea termilor energetici;

- explica spectrele electronice de absorbtie a complecsilor de metale cu simetrie octaedrica si tetraedrica.




La nivel de integrare studentii vor:

aplice cunostintele acumulate la rezolvarea altor probleme in diferite domenii ale chimie;

- propune si realiza proiecte de cercetare stiintifica;

promova cunostintele acumulate, prin utilizarea tehnologiilor informationale moderne, in catalogarea datelor,
formarea bazelor de date etc.;

aplica cunostintele obtinute pentru pregatirea tezelor de masterat.

Conditii prerechizit: Pentru studierea cursului Aplicarea teoriei grupurilor in chimie este necesara parcurgerea
disciplinelor Chimie anorganicda, Chimie fizicd, Chimie analiticd cantitativd, Chimie coordinativd, Chimie
supramolecularad, Metode fizice de cercetare.

Teme de bazi: Elemente de simetrie si operatii de simetrie, grupe punctuale si spatiale, sistemul Schoenflies si
sistemul Hermann-Mauguin sau sistemul international, consecintele simetriei moleculare. Operatii succesive,
identitate, inverse, clasa. Definitia si exemple de grupe matematice, proprietatile grupurilor, reprezentarile grupei,
reprezentdri matematice a simetriei moleculare. Representdri matematice si baze matematice, reprezentarile
matricelor simetrieci moleculare, representdri redutibile si irredutibile, caracterele matricelor. Tabelele
caracterelor. Reprezentirile matematice iredutibile. Simboluri Mulliken, formula de reducere. Ecuatia
Schroedinger si teoria grupelor. Utilizarea teoriei grupelor. Vibratiile moleculare, generarea reprezentarilor
redutibile, examinarea reprezentdrilor iredutibile, coordonatele interne, operatorii de proectie, regulile
spectroscopice de selectie (IR si Raman). Ioni cu un electron. Functii de unda, functii radiale si functii angulare,
momentul angular. loni cu mai multi electroni. Aproximarea campul self-consistent. Configuratii electronice.
Cuplarea momentelor angulare orbitale, cuplarea momentelor angulare de spin, cuplarea spin-orbita. Electroni
echivalenti si electroni neechivalenti. Relatia dintre configuratii electronice si termi. Termi pentru electroni
echivalenti. Regulele lui Hund si interpretarea lor, parametrii de respingere electronica, parametrii de interactiune
spin-orbitd. Scindarea nivelelor si termilor in inconjurare chimica. Teoria electrostaticd de scindare orbitala.
Diagramele nivelelor energetice si spectrele complecsilor octaedrici. Limitele teoriei cdmpului cristalin. Teoria
campului liganzilor. Camp al liganzilor slab, intermediar si puternic. Metoda campului slab, interactiunea de
configuratie. Diagramele Orgel. Metoda campului puternic. Metoda de simetrie descendentd. Diagramele
Tanabe-Sugano. Aplicarea lor la interpretarea spectrelor complecsilor octaedrici.

Strategii de predare-invitare: prelegeri interactive, seminare, lucrari de laborator, lucrari individuale, platforma
MOODLE, proiecte, consultatii.

Strategii de evaluare: teste de evaluare, prezentari, rapoarte, dezbateri, elaborarea portofoliilor, teze/proiecte etc.
Nota finala se constituie din rezultatul evaludrii finale (40%), curente (40%) si calitatii lucrului individual al
studentului pe parcursul semestrului (20%).
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