1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

de Fizica

1.3 Departamentul

Fizica Biomoleculara

1.4 Domeniul de studii

Fizica / Stiinte Ingineresti Aplicate

1.5 Ciclul de studii

Licenta

1.6 Programul de studiu

Fizica / Fizica informatica / Fizica medicala / Fizica

tehnologica

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Fizica Moleculei

2.2 Titularul activitatilor de curs

Prof. dr. Vasile Chis

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Prof.dr Vasile Chis

2.4 Titularul activitatilor de laborator

Conf. dr. Nicolae Leopold

2.5 Anul de I1
studiu

2.6 Semestrul

IV | 2.7 Tipul de
evaluare

2.8 Regimul
disciplinei

3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)

3.1 Numar de ore pe saptamana

7 Din care:

3.2 curs

2 3.3 seminar ‘ 1 ‘

3.4 laborator ‘ 1

3.5 Total ore din planul de

98 | Din care:

invatamant

3.6 curs | 28 3.7 seminar ‘ 14 ‘ 3.8 laborator | 14
Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 32
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe | 32
teren
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 28
Tutoriat 3
Examinari 3
Alte activitati: -
3.9 Total ore studiu individual 98
3.10 Total ore pe semestru 19

6

3.11 Numarul de credite 8

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum

Mecanica Cuantica, Electricitate, Calcul diferential si integral

4.2 de competente

Elementare de conduita in laborator

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 de desfasurare a cursului

Sala adecvata, tabla, videoproiector

5.2 de desfasurare a seminarului

Sala adecvata, tabla, videoproiector

5.3 de desfasurare a laboratorului

Sala adecvata, echipament specific laboratorului, computer




6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

C1. Identificarea si utilizarea adecvata a principalelor legi si principii fizice intr-un context dat.
Identificarea si exploatarea principalelor legitati, notiuni si concepte teoretice specifice Fizicii
mediului.

Utilizarea adecvata a fundamentelor teoretice ale stiintelor ingineresti aplicate.

C2. Utilizarea de pachete software pentru analiza si prelucrarea de date.

Utilizarea conexiunilor logice cu alte domenii stiintifice fundamentale implicate in definirea
conceptelor de mediu.

Utilizarea sistemelor informatice de prelucrare si gestiune a datelor.

C3. Rezolvarea problemelor de fizica in conditii impuse, folosind metode numerice si statistice.
Efectuarea experimentelor de fizica, biofizica, fizica medicala si evaluarea rezultatelor pe baza
modelelor teoretice.

Utilizarea metodelor, instrumentelor, aparaturii si tehnologiilor pentru activitati de masurare si
monitorizare.

Asigurarea de activitati suport pentru cercetare.

C4. Aplicarea cunostintelor din domeniul fizicii atat in situatii concrete din domenii conexe, cat
si In cadrul unor experimente, folosind aparatura standard de laborator.

Utilizarea de pachete software pentru analiza si prelucrarea datelor experimentale in vederea
optimizarii diagnosticului si tratamentului medical.

Utilizarea aplicatiilor specifice pentru prelucrarea, reprezentarea si stocarea datelor de mediu.
Utilizarea aparaturii standard de laborator de cercetare sau industriale pentru efectuarea de
experimente de cercetare.

C5. Comunicarea si analiza informatiilor cu caracter didactic, stiintific si de popularizare din
domeniul Fizicii.

Dezvoltarea si folosirea de aplicatii informatice si instrumentatie virtuala pentru rezolvarea
diferitelor probleme de fizica.

Interpretarea informatiilor cu caracter fizico-medical si transmiterea lor intr-o forma coerenta
si

accesibila.

Analiza si prelucrarea datelor din masuratori si identificarea alternativelor optime de
monitorizare si analiza pentru Fizica mediului.

Utilizarea pentru activitati de productie, expertiza si monitorizare a fundamentelor fizicii
tehnologice, a metodelor si instrumentelor specifice.

C6. Abordarea interdisciplinara a unor teme din domeniul fizicii.

Participarea in echipe interdisciplinare (medici, fizicieni, biologici, chimisti) pentru stabilirea
diagnosticului si tratamentului adecvat.

Analiza si comunicarea informatiilor cu caracter stiintific.

Coordonarea de structuri organizationale avand ca obiect de activitate proiectarea, fabricarea
sau intretinerea de echipamente specifice.




Competente transversale

CT1. Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient si responsabil cu respectarea legislatiei
deontologiei specifice domeniului sub asistenta calificata.

Aplicarea strategiilor de munca eficienta si responsabila, de punctualitate, seriozitate si
raspundere personald, pe baza principiilor, normelor si a valorilor codului de etica
profesionala.

Aplicarea, in contextul respectarii legislatiei, a drepturilor de proprietate intelectuala (inclusiv
transfer tehnologic), a metodologiei de certificare a produselor, a principiilor, normelor si
valorilor

codului de etica profesionala in cadrul propriei strategii de munca riguroasa, eficienta si
responsabila.

CT2. Aplicarea tehnicilor de munca eficienta in echipa multidisciplinara pe diverse paliere
ierarhice.

Identificarea rolurilor si responsabilitatilor intr-o echipa si aplicarea de tehnici de relationare si
munca eficientd 1n cadrul echipei.

CT3. Utilizarea eficienta a surselor informationale si a resurselor de comunicare si formare
profesionala asistatd, atat in limba romana, cat si intr-o limba de circulatie internationala.
Documentarea in limba romana si cel putin Intr-o limba straind, pentru dezvoltarea
profesionala si personala, prin formare continua si adaptarea eficienta la noile descoperiri
stiintifice.

Identificarea oportunitatilor de formare continua si valorificarea eficienta a resurselor si
tehnicilor de Invatare pentru propria dezvoltare.

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e Asimilarea conceptelor si formarea de competente si

disciplinei aptitudini in domeniul fizicii moleculei si al spectroscopiei
moleculare

7.2 Obiectivele specifice e Dobéandirea cunostintelor teoretice pentru intelegerea

structurii geometrice si electronice a moleculelor

e Dobandirea de competente practice de lucru in domeniul
spectroscopiei moleculare si al modelarii moleculare

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare | Observatii
Curs 1 prelegerea 2 ore
Introducere combinata, se vor

Recapitulare utiliza tabla si

Orbitali atomici aproximativi mijloace vizuale

Orbitali atomici de tip Slater (STO)
Orbitali atomici de tip Gauss (GTO)

Curs 2 prelegerea 2 ore
Introducere in fizica moleculei combinata, se vor
Proprietatile mecanice ale moleculelor: dimensiune, masa, forma | utiliza tabla si

Clasificarea moleculelor; Structura spatiala a moleculelor mijloace vizuale

Aplicatii ale moleculelor in nanotehnologie si medicina




Tehnici experimentale si teoretice (computationale) de
investigare a moleculelor
Interactiunea moleculelor cu campul electromagnetic

Curs 3 prelegerea 2 ore
Rotatia moleculelor biatomice combinata, se vor
Rotatorul rigid utiliza tabla si
- Ecuatia Schrodinger, Functii de unda de rotatie, energia mijloace vizuale
nivelelor de rotatie, tranzitii intre nivelele de rotatie
- Reguli de selectie, momentul de dipol al tranzitiei, spectre de
rotatie; intensitatea liniilor spectrale
Rotatorul nerigid
- energia nivelelor rotatorului nerigid
- aplicatii ale spectroscopiei de rotatie
Curs 4 prelegerea 2 ore
Vibratia moleculelor biatomice combinata, se vor
Ecuatia Schrodinger radiala utiliza tabla si
Oscilatorul armonic: energia nivelelor, functiile de unda, reguli mijloace vizuale
de selectie pentru oscilatorul armonic
Oscilatorul anarmonic: potentialul Morse. energia nivelelor
oscilatorului anarmonic, energia de vibratie de punct zero
(ZPVE)
Rotatia-vibratia moleculelor biatomice
Curs 5 prelegerea 2 ore
Cationul Hz+ combinata, se vor
Coordonate eliptice utiliza tabla si
Aproximatia Born-Oppenheimer mijloace vizuale
Aproximatia LCAO pentru cationul Hz*
Curs 6 prelegerea 2 ore
Cationul Hz+ combinata, se vor
Interactiunea de configuratie utiliza tabla si
Energiile si functiile de unda mijloace vizuale
Tipuri de orbitali moleculari: de legatura, de antilegatura, de
nelegatura; ordinul de legatura
Imbunatatirea metodei LCAO-MO pentru Hz*
Curs 7 prelegerea 2 ore
Molecula de hidrogen combinata, se vor
Hamiltonianul moleculei Ha. utiliza tabla si
Aproximatia LCAO-MO pentru H» mijloace vizuale
Deficientele si imbunatatirea metodei LCAO-MO pentru H:
Curs 8 prelegerea 2 ore
Molecula de hidrogen combinata, se vor
Metoda Heitler-London pentru molecula H2; utiliza tabla si
Imbunatatirea metodei Heitler-London mijloace vizuale
Starea fundamentala, starea excitata de singlet si starea excitata
de triplet pentru molecula H»
Curs 9 prelegerea 2 ore

Configuratii electronice ale moleculelor biatomice

combinata, se vor




Forma si ordinea MO pentru moleculele biatomice
Completarea MO cu electroni

Interactiunea de configuratie

Configuratii electronice

Principiile spectroscopiei fotoelectronice

utiliza tabla si
mijloace vizuale

Curs 10 prelegerea 2 ore
Stari electronice ale moleculelor biatomice combinata, se vor

Stdri electronice in starea fundamentala utiliza tabla si

Termeni spectrali mijloace vizuale

Stari electronice excitate; reguli de selectie pentru tranzitii

electronice

Principiul Franck-Condon

Spectre electronice de absorbtie si emisie

Curs 11 prelegerea 2 ore
Simetrie moleculara si grupuri de simetrie punctuala combinata, se vor

Elemente si operatii de simetrie utiliza tabla si

Grupuri de simetrie punctuala mijloace vizuale
Reprezentarile grupurilor;

Curs 12 prelegerea 2 ore
Proprietatile reprezentarilor grupurilor de simetrie combinata, se vor
punctuala utiliza tabla si

Construirea reprezentarilor grupurilor de simetrie punctuala; mijloace vizuale
Reprezentari reductibile si ireductibile;

Reducerea reprezentarilor

Simetrie si proprietati moleculare: stabilirea integralelor nule;

calculul combinatiilor liniare adaptate simetriei, determinarea

simetriei modurilor normale de vibratie

Curs 13 prelegerea 2 ore
Hibridizarea orbitalilor atomici combinat3, se vor

Orbitali hibrizi utiliza tabla si

Problema hibridizarii mijloace vizuale

Scheme de hibridizare pentru legaturi o si

Curs 14 prelegerea 2 ore

Metode experimentale in fizica moleculei

Principiile spectroscopiile IR, Raman, UV-Vis, Fluorescenta,
fosforescenta

Spectroscopia fotoelectronica (UPS, IPES, XPS)
Spectroscopiile de rezonanta magnetica RMN, RES

combinata, se vor
utiliza tabla si
mijloace vizuale

Bibliografie

1. H. Haken, H. C. Wolf, The Physics of Atoms and Quanta, Ed. Springer-Verlag, Berlin, London, Tokyo,

1993

2. D.A. McQuarrie, J.D. Simon, Physical Chemistry, A Molecular Approach, University Science Books,

Sausalito, 1997
3. R.G. Mortimer, Physical Chemistry, Elsevier, 2008

4. W. Demtroder, Atoms, molecules and photons - an introduction to atomic, molecular and quantum

physics, Springer, 2006




5. H. Haken, H.C. Wolf, Molecular Physics and Elements of Quantum Chemistry, Springer-Verlag
Berlin, 2004

Antonio Hernanz Gismero, Metodos Teoricos de la Quimica Fisica, UNED Madrid, 1991

B.H. Bransden, C.]. Joachain, Physics of Atoms and Molecules, Prentice Hall, 2003

J.M. Hollas, Modern Spectroscopy, John Wiley and Sons, 2004

P.W. Atkins, Molecular Quantum Mechanics, Oxford University Press, 1983

10. V. Chis, O. Cozar, L. David, Simetrie moleculara, Ed. Napoca Star, Cluj-Napoca, 2007

11. A. Hinchliffe, Modelling molecular structures, John Wiley and Sons, 2000

12. V.E. Sahini, M. Hillebrand, Chimie cuantica in exemple si aplicatii, Ed. Academiei, Bucuresti, 1985

© ® N o

13.1.G. Murgulescu, Introducere in chimia fizicd, vol.l.1, Editura Academiei, Bucuresti, 1976

14.W. Demtroder, Molecular Physics, Theoretical Principles and Experimental Methods, Wiley-VCH
Verlag, 2003

8.2 Seminar Metode de predare | Observatii
Seminar 1 prelegerea 1 ora
Recapitulare: Modelul Bohr, Orbitali atomici hidrogenoizi, combinatd, rezolvare

Metoda variationala de probleme; se vor

utiliza tabla si
mijloace vizuale

Seminar 2 prelegerea 1 ora
Orbitali atomici aproximativi; Orbitali atomici de tip Slater (STO) | combinata, rezolvare
Orbitali atomici de tip Gauss (GTO). Probleme de probleme; se vor

utiliza tabla si
mijloace vizuale

Seminar 3 prelegerea 1 ora
Rotatia moleculelor biatomice combinatd, rezolvare
de probleme; se vor
utiliza tabla si

Rotatorul rigid si rotatorul nerigid

mijloace vizuale

Seminar 4 prelegerea 1 ord
Vibratia moleculelor biatomice. combinatd, rezolvare
de probleme; se vor
utiliza tabla si

Oscilatorul armonic. Oscilatorul anarmonic. Probleme.

mijloace vizuale

Seminar 5 prelegerea 1 ora

Coordonate eliptice. combinatd, rezolvare
Integrale folosite in calculul orbitalilor moleculari de probleme; se vor
utiliza tabla si

mijloace vizuale

Seminar 6 prelegerea 1 ora
Calculul integralelor de suprapunere intre OA pentru cationul | combinata, rezolvare
Ha*. de probleme; se vor
utiliza tabla si
mijloace vizuale

Seminar 7 prelegerea 1 ora




Calculul integralelor coulombiene si de schimb pentru cationul
Ha.

combinata, rezolvare
de probleme; se vor
utiliza tabla si
mijloace vizuale

Seminar 8 prelegerea 1ora
Molecula de hidrogen in aproximatia LCAO si Heitler-London combinatd, rezolvare

de probleme; se vor

utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 9 prelegerea 1ora
Calculul configuratiilor electronice ale moleculelor biatomice combinatd, se vor

utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 10 prelegerea 1ora
Termeni spectrali pentru molecule biatomice in stare | combinata, se vor
fundamental3 si excitata utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 11 prelegerea 1 ora
Elemente de simetrie moleculard; Operatii de simetrie | combinata, rezolvare
moleculard; Grupuri de simetrie punctual de probleme; se vor

utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 12 prelegerea 1 ora
Reprezentirile grupurilor; bazele reprezentirilor; reprezentiri | combinata, rezolvare
reductibile si ireductibile de probleme; se vor

utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 13 prelegerea 1 ora
Hibridizarea orbitalilor atomici. Exemple concrete: sp, sp?, sp3, | combinatd, se vor
sp2d. Probleme. utiliza tabla si

mijloace vizuale
Seminar 14 prezentari 1 ora

Excursie de studiu: INCDTIM Cluj-Napoca

laboratoare, discutii
pe teme date

Bibliografie

1. D.A. McQuarrie, ].D. Simon, Physical Chemistry, A Molecular Approach, University Science

Books, Sausalito, 1997

2. D.A. McQuarrie, ].D. Simon, Problems and Solutions to accompany Physical Chemistry, A

Molecular Approach, University Science Books, Sausalito, 1997

3. Antonio Hernanz Gismero, Metodos Teoricos de la Quimica Fisica, UNED Madrid, 1991

E. Constantin, 0. Cozar, Culegere de probleme de fizica moleculei, Ed. Univ.”"Babes-Bolyai”,

1983

Fizica moleculei - Probleme, V. Chis, V. Simon, N. Leopold, Ed Univ. "Babes-Bolyai”, 2001.

H. Haken, H. C. Wolf, The Physics of Atoms and Quanta, Ed. Springer-Verlag, Berlin, London,

Tokyo, 1993

7. V. Chis, O. Cozar, L. David, Simetrie moleculara, Ed. Napoca Star, Cluj-Napoca, 2007




8. P.W. Atkins, Molecular Quantum Mechanics, Oxford University Press, 1983

9. P.W.Atkins, Solutions Manual for Molecular Quantum Mechanics, Oxford University Press,

1983.
8.3 Laborator Metode de predare | Observatii
Prezentare lucrarilor. Instructaj de protectie. Prelegere; Discutie 2 ore
individuala
Studiul IR al moleculelor biatomice (HCI). Discutie individuala | 2 ore
Interpretarea spectrelor de masa Discutie individuala | 2 ore
Rezonanta electronicade spin - radicali liberi Discutie individuala | 2 ore
Studiul RMN al unor molecule organice. Discutie individuala | 2 ore
Fluorescenta de raze X Discutie individuala | 2 ore
Calcul spectrelor IR, RES Prezentare teme de 2 ore
cercetare. Discutii.
Bibliografie
1. H. Haken, H. C. Wolf, The Physics of Atoms and Quanta, Ed. Springer-Verlag, Berlin, London,
Tokyo, 1993

2. E. Fodor, V. Znamirovschi, 0. Cozar, Lucrari practice de Fizica atomului, nucleului si moleculei,
Ed. Univ. ,Babes-Bolyai“, 1973

3. 0. Cozar, A. Farcas, C. Cosma, V. Mercea, Lucrari de laborator de fizica moleculei, Ed. Univ.
»,Babes-Bolyai“, 1975

9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii
epistemice, asociatiilor profesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent
programului

Continutul disciplinei este In concordanta cu ceea ce se studiaza in alte centre universitare din tara
(Timisoara, lasi, Bucuresti) si strdainatate. Pentru adaptarea la cerintele impuse de piata de muncg,
continutul disciplinei a fost armonizat cu cerintele impuse de specificul invatamantului

preuniversitar, al institutelor de cercetare si al mediului de afaceri.

10. Evaluare

Tip activitate 10.1 Criterii de 10.2 metode de 10.3 Pondere din nota
evaluare evaluare finala

10.4 Curs Cunostinte dobandite Examen scris 80

10.5 Seminar Activitate Tematici rezolvate 10

10.6 Laborator | Activitate Experimente realizate 10

10.7 Standard minim de performanta

Cunostinte fundamentale de fizica atomului si moleculei

Semnatura titular curs Semnatura titular seminar Semnatura titular laborator
Prof.dr. Vasile Chis Prof.dr. Vasile Chis Conf.dr. Nicolae Leopold



Data completarii Data avizarii In departament Semnatura director de
departament
27.05.2016




