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PRELIMINARII

Cursul teoretico-practic la disciplina ”Chimie computationala” are drept scop de a familiariza
studentii cu principiile de lucru a programelor cuanto-chimice de calcul, obtinerea si interpretarca
rezultatelor obtinute prin calcul. In cadrul acestui curs sunt examinate metodele contemporane de
calcul (ab initio, DFT, semiempirice), calculul parametrilor geometrici de echilibru ale sistemelor
moleculare, calculul profilurilor energetice a reactiilor chimice, precum si aspectele teoretice din
mecanica si chimia cuantica. Pe langd aceasta, in curs sunt prezentate unele aspecte ale Teoriei
Grupurilor (tipurile de grupuri punctuale de simetrie, reprezentarile ireductibile), metoda Hartree-
Fock, metoda legaturii de valenta, teoria orbitalilor moleculari.

In urma efectudrii lucrarilor practice la calculator studentii vor fi capabili sa efectueze calcule
cuanto-chimice ale moleculelor simple, sa determine parametrii geometrici ai moleculei si sa-i
compare cu valorile experimentale, sa determine toate configuratiile geometrice posibile pentru
sistemul molecular dat, sa determine repartizarea si reprezentarea orbitalilor moleculari, sa determine
orbitaliit HOMO si LUMO si intervalul HOMO-LUMO, sa determine §i sd compare energetic starile
diferite de spin a unui sistem molecular.

Cunostintele si aptitudinile obtinute in cadrul cursului ,,Chimie computationald” vor ajuta
studentii la studiul diferitor aspecte structurale si explicarea anumitor fenomene in baza structurii
electronice.

Limba de predare a disciplinei — romana.

Beneficierii cursului — studentii Facultatii Chimie si Tehnologie Chimica, specialitatea

,Chimie”.
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Il. TEMATICA SI REPARTIZAREA ORIENTATIVA A ORELOR

Nr. Ore

d/o Unitate de invitare . Lucrul
Curs | Seminar | . . .
individual

1. | Introducere in chimia computationala. Istoricul aparitiei si
dezvoltarii chimiei computationale. Notiuni introductive,
caracteristici, posibilitati, domenii de aplicare si
importanta.

2. | Metode de calcul: empirice, semiempirice, ab initio si
DFT 2 2 3

3. | Programe de calcule cuanto-chimice si de vizualizare.
Programele GAMESS si ChemCraft. Principiile de lucru.
Introducerea datelor. Lucrul cu fisierele(copierea, editarea,
salvarea).

4. | Tipuri de calcule. Seturi de baza. Conceptul Suprafetei
Energiei potentiale — SEPA.
Modelare computationala:

e Calcule Single-Point

e Optimizarea geometriei.

e Calcului frecventelor vibratiilor.

5. | Crearea fisierelor inp pentru molecule simple. Spinul total
(multiplicitatea) al sistemului molecular. Parametrii 2 2 3
geometrici.

6. | Citirea fisierelor out. Determinarea orbitalilor moleculari
HOMO si LUMO. Calculul profilului energetic al reactiei. 2 2 3
Bariera de reactie.

7. | Elemente fundamentale ale mecanicii si chimiei cuantice:
Natura cuantica a materiei. Dualismul unda - corpuscul. 2 2 3
Ecuatia lui Schrodinger. Sensul fizic al functiei de unda.

8. | Hamiltonianul unui sistem atomic cu mai multi electroni.
Metoda Hartree — Fock (RHF, ROHF, UHF). 2 2 3
Aproximatia Born — Oppenheimer.

9. | Abordarea sistemelor moleculare in chimia cuantica-1:

e Metoda legaturii de valentd (MLV).
Molecula de hidrogen in teoria legaturii de valentd. Natura
legaturii chimice.

10. | Abordarea sistemelor moleculare in chimia cuantica-2:
e Metoda orbitalelor moleculare (MOM). 2 2 3
e Metoda MO LCAO (studiul general).

11. | Metode & -electronice de calcul al chimiei cuantice -
Metoda Huckel.

12. | Teoria grupurilor. Operatii de simetrie. Grupurile de
simetrie punctuala. Reprezentarile ireductibile ale functiilor 2 2 3
de undd a OM.

13. | Efectul si Pseudo-efectul Jahn-Teller ca unica sursa de
instabilitate a structurii inalt simetrice a configuratiei 2 2 3
nucleare.

Total 26 26 68




V. LUCRUL INDIVIDUAL AL STUDENTULUI

propusa (temele
sunt prezentate n
@anexa)

bibliografice;
schitarea planului
referatului;

sinteza informatiei si
generalizarea ei;
prezentarea
materialului sub o
forma logica si
consecutiva;
prezentarea analizei
proprii asupra temei;
concluzionare.

- structura (introducere, cuprins,
concluzii, bibliografie);

- stilul (redactare, logica
derularii, expresivitatea
ilustratiilor grafice);

- reflectarea conceptelor,

teoriilor, notiunilor; folosirea
corectaa acestora;
- utilizarea  bibliografiei  (este

legata strict de subiect, grad de
prelucrare, actualitatea surselor
folosite etc.);

Nr. Produsul Strategii de realizare Criterii de evaluare Termen de
preconizat realizare
1. | Calcule cuanto- | - alcatuirea - formularea clarda §i concretd a | Fiecare raport
chimice pentru algoritmului de lucru; problemei de calcul, se prezintd in
diverse sisteme - indicarea programului de calcul, decurs de 2
moleculare - descrierea succinta a metodei | saptdmani din
folosind metodele utilizate; ziua
si criteriile de efectuarii
calcul respective. - pregatirea figierului | - indicarea tipului si metodei de | lucrarii de
de lucru cu datele calcul utilizate si a | laborator. Tn
initiale a sistemului caracteristicilor ~ sistemului  dat | cazul
molecular dat (cu (parametrilor geometrici, starii de | depasirii
extensiunea inp); spin, simetria, etc.); termenului de
- indicarea corectd a comenzilor de | 2 saptamani,
calcul; nota se va
- denumirea fisierului de calcul; scadea cu 0,5
puncte pentru
- efectuarea calculuiu; - operarea cu figierele de calcul; fiecare
- citirea fisierelor de | - deschiderea, citirea si vizualizarea | saptdmana
iesire (cu extensiune fisierelor obtinute; ntarziere.
out); - determinarea corectitudinii
calcului respectiv (criteriile de
convergentad);
- extragerea si | - indicarea valorilor si unitatilor de
prezentarea  datelor masura respective pentru
obtinute din calcule; marimile extrase: energia totala,
parametrii geometrici (lundimea
legdturii si unghiul de valentd),
etc.;
- exactitatea valorilor marimilor
calculate;
- compararea valorilor marimilor
respective obtinute teoretic cu
cele experimentale;
- prezentarea - expunerea sucintd si logica a
notiunilor teoretice nogiunilor teoretice;
corespunzatoare. - descrierea abrevierilor si
indicarea semnificatiei lor.
2. |Referat latema - analiza surselor - formularea titlului lucrarii; Cu cel putin o

saptamana
Tnainte de
sfarsitul
semestrului
sub forma
imprimata si
electronica.




- complexitatea cercetarii;

- profunzimea analizei si
pertinenta concluziilor;

- Ccreativitatea.
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BIBILOGRAFIE RECOMANDATA:

Rogers D. W. Computational Chemistry Using the PC. A John Wiley & Sons Inc., New Jersey,
2003;

Lewars E. COMPUTATIONAL CHEMISTRY. Introduction to the Theory and Applications of
Molecular and Quantum Mechanics. Kluwer Academic Publishers. New York. 2004;

Cramer Ch. J. Essentials of Computational Chemistry. Theories and Models. John Wiley & Sons
Ltd, Chichester, England, 2004;

Jensen F. Introduction to Computational Chemistry. John Wiley & Sons Ltd, 2007;

Lowe J.P. Quantum Chemistry. Student edition. NY, Academia Press, 1978;

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

La Paglia S.R. Introductory quantum chemistry. NY, Harner Raw, 1971.

Atkins P. W., Trapp C. A. Tratat de chimie fizica. Bucuresti: Ed. Tehnica, 1996.

Titeica Serban , Mecanica cuantica. Bucuresti. 1984.

. Negoiu D., Negoiu M., Structura combinatiilor anorganice. Ed. Tehnice, Bucuresti, 1987
. Murgulescu 1.C. Introducere in chimie fizica. v.1, 1, Atomi. Molecule. Legatura chimica. Ed.

Academiei Republ. Romania, Bucuresti, 1976.

. 1.G. Murgulescu, Introducere in Chimia fizica - Structura si proprietatile moleculelor. vol. |, 2,

Editura Academiei Romane, Bucuresti, 1978

.Julg A. Chimie cuantica. Bucuresti, 1971.
. HaBwinoB A.C. Keanmosas mexanuxa. Mocksa, 1973.

. Menemmna A.M. Kypc keanmosoii mexanuku 051 xumukos. Mocksa, 1980.
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