1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatdmant superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Facultatea de Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul

Chimie

1.4 Domeniul de studii

Inginerie chimica

1.5 Ciclul de studii

Licenta

1.6 Programul de studiu / Calificarea

Inginerie chimica: CATB, CISOPC, 1B, IIPCB, ISAPM,
SIMON / Inginer chimist

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Analiza Structurald in Chimie - CLR2076

2.2 Titularul activitatilor de curs

Conf. Dr. Ing. Castelia Cristea (modul organicd)
Conf. Dr. Ciprian 1. Rat (modul anorganica)

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Lect. Dr. Andreea Crisan (modul organica)
Conf. Dr. Ciprian 1. Rat (modul anorganica)

2.4 Anul de studiu | IV [2.5 Semestrul | 7  [2.6. Tipul de evaluare] E | 2.7 Regimul disciplinei DF

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

3.1 Numar de ore pe saptamana

4 Din care: 3.2 curs 2 3.3 seminar/laborator | 2

3.4 Total ore din planul de invatamant) 56 | Din care: 3.5 curs | 28 | 3.6 seminar/laborator | 28

Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 20
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 5
Pregétire seminare/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 14
Tutoriat 2
Examinari 3
Alte activitati: ..................

3.7 Total ore studiu individual 44

3.8 Total ore pe semestru 100

3.9 Numarul de credite 4

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum e Chimie Generala
e Chimie Anorganica
e Chimie Organica
4.2 de competente e Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a e Studentii vor primi suportul de curs in format pdf.
cursului e Se va stimula participarea interactiva
e Studentii vor pastra inchise telefoanele mobile pe durata
prelegerilor, seminarelor si a examenului
e Nu este permisa inregistrarea de catre studenti a cursului on-line.
5.2 De desfasurare a e Studentii se vor prezenta la seminar cu suportul bibliografic indicat
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seminarului/laboratorului in cadrul seminarelor anterioare
e Nu este permisa inregistrarea de catre studenti a seminarului on-
line

6. Competentele specifice acumulate

o Sa isi insuseasca notiunile, teoriile si modelele de baza utilizate in analiza compusilor
chimici prin metode fizice (spectroscopie IR, UV-Viz, RMN si spectrometrie de masa)

o Identificarea metodelor spectroscopice (care fac obiectului cursului) aplicabile in
analiza structurald a compusilor anorganici (inclusiv coordinativi), organici si organometalici

o Sa utilizeze cunostintele de baza din domeniul chimiei generale, chimiei anorganice
(inclusiv coordinative), chimiei organice si chimiei organometalice pentru explicarea si
interpretarea parametrilor spectrali obtinuti Tn urma analizei prin metode spectroscopice

o Sa dezvolte abilitatea de a determina structura moleculara in solutie sau in stare solida
a compusilor anorganici, organici si organometalici simpli cu ajutorul datelor spectroscopice

o Sa demonstreze capacitatea de a selecta criterii s1 metode adecvate in vederea alegerii
si aplicdrii unor metode de analiza prin metode spectroscopice a compusilor anorganici,

Competente profesionale

organici si organometalici simpli
. Procesarea si interpretarea datelor spectroscopice

. Sa formuleze, sa dezvolte si sd aplice creativ solutii pentru probleme de analiza fizica
prin metode spectroscopice a compusilor anorganici (inclusiv coordinativi), organici si
organometalici, In contexte bine definite

o Rezolvarea sarcinilor profesionale in concordanta cu obiectivele generale stabilite prin
integrarea in cadrul unui grup de lucru

J Informarea si documentarea in limba romand si intr-o limbd de circulatie
internationala, cu utilizarea metodelor moderne de informare si comunicare (soft specific,
cautare in baze de date)

Competente
transversale

) e Competente in utilizare spectrometrelor UV-Vis si IR

-‘a e Competente in utilizarea unor pachete software specifice pentru inregistrarea de

= spectre UV-Vis, IR

% e Competente in utilizarea pachetelor software pentru vizualizarea si analiza spectrelor
‘g UV-Vis, IR, RMN si MS

g e Competente in utilizarea unor baze de date cu date spectroscopice pentru interpretarea
O spectrelor

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul e Dobandirea de notiuni privind caracterizarea structurald a compusilor
general al anorganici (inclusiv coordinativi), organici si organometalici simpli

disciplinel

7.2 Obiectivele e Si inteleagd principiul fizic al interactiunii radiatiei electromagnetice cu
specifice compusii chimici

e S3i identifice metodele spectroscopice adecvate pentru caracterizarea
structurala a compusilor anorganici, organometalici si a compusilor coordinativi
simpli
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e Dobandirea cunostintelor teoretice de baza privind spectroscopia IR si
Raman pentru investigarea si identificarea structurii moleculare in solutie si in
stare solida

e Dobandirea cunostintelor teoretice privind spectroscopia UV-Viz pentru
investigarea si identificarea structurii moleculare in solutie

e Utilizarea tehnicilor RMN pentru caracterizarea structurald in solutie a
compusilor organici, organometalici si a compusilor coordinativi

e Dobandirea cunostintelor teoretice privind spectrometria de masd pentru
investigarea si identificarea structurii moleculare, precum si utilizarea datelor

structurale obtinute prin aceastd metoda

8. Continuturi

8.1 Curs (modul organica)

Metode de predare

Observatii

Interactiunea radiatiei electromagnetice cu structuri Prelegere 1 prelegere (2 ore)
moleculare Suport PowerPoint
Spectroscopie IR (principii si reguli de selectie, | Prelegere 1 prelegere (2 ore)

principiul aparaturii, tipuri de vibratii, factori structurali
care influenteaza frecventele caracteristice de grup)

Suport PowerPoint

Rezonanta Magnetica Nucleara (principiul fizic | Prelegere 1 prelegere (2 ore)
principiul aparaturii) Suport PowerPoint

"H-RMN (parametri spectrali: deplasarea chimici)

'"H-RMN: Cuplajul spin-spin si integrala semnalelor in | Prelegere 1 prelegere (2 ore)

spectre ale compusilor organici

Suport PowerPoint

BC-RMN (deplasare chimici, spectre cu decuplare de Prelegere 1 prelegere (2 ore)
banda larga, cu decuplare partiala, APT, DEPT) Suport PowerPoint
Spectrometrie de masa (principiul de baza, principiul Prelegere 1 prelegere (2 ore)
aparaturii, procese de fragmentare in EI-MS) Suport PowerPoint
Spectroscopie UV-Viz (principii si reguli de selectie, Prelegere 1 prelegere (2 ore)

principiul aparaturii, tipuri de tranzitii electronice in
compusi organici nesaturati si aromatici, factori
structurali care determind pozitia benzilor de absorbtie)

Suport PowerPoint

Bibliografie: Suportul PowerPoint al prelegerii de la curs in format pdf.

Obligatorie:

1. L. David, C. Cristea, O. Cozar, L. Gaina, ,,Identificarea structurii moleculare prin metode
spectroscopice”, Ed. Presa Universitara Clujeana, Cluj-Napoca 2004.

Optionala:

2. I. Pogany, M. Banciu, ,,Metode fizice in chimia organica” Ed. Stiintifica, Bucuresti 1972.

3. S. Mager, ,,Analiza Structurala Organica”, Ed. St. Enciclopedica, Bucuresti 1979.

4. B. Stuart, ,,IR spectroscopy fundamentals and applications”, John Wiley and Sons, Chichester 2004.

8.1 Curs (modul anorganica)

Spectroscopie IR si Raman (spectroscopie Raman — Prelegerea / Explicatia 2 cursuri (4 ore)
principiul aparaturii; moduri de vibratie active IR si/sau | Conversatia /

Raman pentru compusi si anioni anorganici cu diferite Descrierea

simetrii) Problematizarea

Spectroscopie UV-Viz (tabele de microstari; termeni Prelegerea / Explicatia 2 cursuri (4 ore)
simbol pentru diferite configuratii electronice; energia Conversatia /

starilor; scindarea termenilor ionilor in camp Op; spectre | Descrierea

ale compusilor cu ioni cu configuratii d' si d’; diagrame | Problematizarea
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Tanabe-Sugano pentru configuratii d° si d®; calculul A,
si B; benzi de transfer de sarcina ligand-metal si metal
ligand)

Spectroscopie RMN (izotopi activ RMN ai altor
elemente decat 'H si 1°C; deplasiri chimice in spectrele
RMN ale altor elemente decat 'H si 1*C; corelatii intre
geometria de coordinare, numarul de semnale si
deplasarea chimica in spectrele compusilor anorganici si
coordinativi)

Prelegerea / Explicatia
Conversatia /
Descrierea
Problematizarea

1 curs (2 ore)

Spectroscopie RMN (continuare) si RES (cuplajul spin-
spin cu nuclee cu abundenta 100% sau mai mica de
<100% - sateliti; spectroscopie RES — principiul
metodei; cuplajul hiperfin — constanta de cuplaj
hiperfin)

Prelegerea / Explicatia
Conversatia /
Descrierea
Problematizarea

1 curs (2 ore)

Spectrometrie de masa (clasificarea elementelor in
functie de numarul de izotopi; tehnici de ionizare ESI,
APCI, APPI si MALDI; spectre de inalta rezolutie;
utilizarea ESI pentru caracterizarea compusilor
anorganici, coordinativi si organometalici)

Prelegerea / Explicatia
Conversatia /
Descrierea
Problematizarea

1 curs (2 ore)

Bibliografie obligatorie:

1. R. Micu Semeniuc, Structura combinatiilor anorganice, curs litografiat: Cluj-Napoca, 1978.
2. A. Pui, N. Cornei, D. G. Danut, Analiza structurala anorganica, Performantica: lasi, 2008.

3. Suport de curs, prezentare PowerPoint.
Bibliografie optionala:

1. E. A. V. Ebsworth, D. W. H. Rankin, S. Cradock, Structural Methods in Inorganic Chemistry,

Blackwell: Oxford, 1987.

2. D. W. Rankin, N. W. Mitzel, C. A. Morrison, Structural Methods in Molecular Inorganic Chemistry,

John Wiley & Sons: Chichester, 2013.

3. R. V. Parish, NMR, NOR, EPR and Moessbauer Spectroscopy in Inorganic Chemistry, Ellis Horwood:

New York, 1990.

4. W. Henderson, J. S. McIndoe, Mass Spectrometry of Inorganic, Coordination and Organometallic

Compounds, John Wiley & Sons: Chichester, 2005.

5. K. Nakamoto, Infrared and Raman Spectra of Inorganic and Coordination Compounds, Part A —
Theory and Applications in Inorganic Chemistry, 6th Ed., John Wiley & Sons: New York, 2008.
6. E. D. Solomon, A. B. P. Lever, Inorganic Electronic Structure and Spectroscopy, Vol. 1 -

Methodology, John Wiley & Sons: Hoboken, 2006.

7. M. T. Weller, N. A. Young, Characterisation Methods in Inorganic Chemistry, Oxford University

Press: Oxford, 2018.

8.2 Seminar / laborator (modul organica)

Metode de predare

Observatii

Atribuiri structurale bazate pe absorbtii caracteristice
inregistrate 1n spectrele IR ale compusilor organici
(hidrocarburi si derivati functionali)

Interpretare spectre IR
compusi organici
folosind date spectrale
din bazele de date

1 seminar (2 ore)

Atribuiri structurale bazate pe interpretarea deplasarii
chimice din spectrele 'H-RMN ale compusilor organici

Interpretare spectre
'"H-RMN

1 seminar (2 ore)

Atribuiri structurale bazate pe interpretarea cuplajelor
spin-spin homonucleare si a valorilor integralelor din
spectrele "TH-RMN ale compusilor organici

Interpretare spectre
"H-RMN

1 seminar (2 ore)

Atribuiri structurale bazate pe interpretarea spectrelor

Interpretare spectre

1 seminar (2 ore)
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I3C-RMN ale compusilor organici (deplasare chimica,
spectre cu decuplare partiala, APT, DEPT).

BC-RMN

Atribuiri structurale bazate pe interpretarea spectrelor de
masa ale compusilor organici (ion molecular, peak de
baza, procese de fragmentare)

Interpretare spectre
EI-MS

1 seminar (2 ore)

Atribuiri structurale bazate pe absorbtii caracteristice
inregistrate in spectrele UV-Viz ale compusilor organici
(continand cromoforul butadienic si carbonil a,f-
nesaturat)

Interpretare spectre
UV-Viz compusi
organici

1 seminar (2 ore)

Atribuirea formulei structurale a unor compusi organici
prin interpretarea combinata a spectrelor IR, SM, RMN
s1 UV-Viz (studiu de caz).

Interpretare spectre IR,
RMN, SM si UV-Vis
compusi organici cu
functiuni simple

1 seminar (2 ore)

Bibliografie

1. A. T. Balaban, M. Banciu, 1. Pogany, ,.dAplicatii ale metodelor fizice in chimia organica”, Ed.

Stiintifica si Enciclopedica, Bucuresti 1983.

2. L. D. Field, S. Sternhell, J. R. Kalman, ,,Organic structures from spectra”, 4" Ed, John Wiley and

Sons, 2007.

8.2 Seminar / laborator (modul anorganica)

Inregistrarea de spectre IR ale unor compusi anorganici
si coordinativi. Prelucrarea datelor spectroscopice

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Atribuirea structurii pe baza de spectre IR si Raman

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Inregistrarea de spectre UV-Vis ale unor compusi
anorganici si coordinativi. Prelucrarea datelor
spectroscopice

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Interpretarea de spectre UV-Viz ale compusilor
coordinativi d', &, d® si d’. Determinarea A, si B pe
baza spectrelor UV-Viz

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Prelucrarea datelor de spectroscopie RMN

Explicatia; Conversatia;
Descrierea,;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Interpretarea de spectre RMN (°F, 3P, etc.) ale unor
compusi anorganici, coordinativi si organometalici.
Atribuirea structurii in solutie pe baza spectrelor RMN
multinucleare

Explicatia; Conversatia;
Descrierea,;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Prelucrarea datelor de spectrometrie de masa.
Interpretarea de spectre de masa ESI si APCI ale
compusilor anorganici, coordinativi si organometalici

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;
Problematizarea;
Studiul de caz

1 laborator (2 ore)

Bibliografia de la curs pentru seminar.

1. Referatele si literatura oferitd de titularul de curs (modul anorganica)

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

e Continutul acestei discipline este foarte util in evaluarea/asigurarea calitatii produsilor de sinteza ‘
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chimica si a materialelor, venind in Intdmpinarea nevoilor angajatorilor situati atat in sfera
productiei, cat si in cea a desfacerii produselor de sinteza chimica.

e Cunoasterea si utilizarea metodelor spectroscopice de caracterizare a compusilor anorganici,
organici, organometalici sau a complecsilor este In concordantd cu competentele din Suplimentul
la diploma si calificarile din ANC.

10. Evaluare

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

Modul organica

10.4 Curs Cunoasterea principiului fizic care sta la baza Examen scris. 100%
inregistrarii spectrelor IR, UV-Viz, RMN si SM. | Intentia de fraudad la
Identificarea parametrilor spectrali tipici fiecarei | examen se pedepseste

metode spectroscopice studiate. cu eliminarea din

Capacitatea de a efectua atribuiri structurale examen. Frauda Ia

corecte bazate pe analiza combinata a examen se pedepseste

parametrilor spectrali specifici fiecarei metode prin exmatriculare

spectroscopice studiate. conform
regulamentului ECST
al UBB

10.6 Standard minim de performanta

e Nota 5 (cinci) la examenul scris conform punctajului din barem.

Modul anorganica

10.4 Curs Corectitudinea raspunsurilor — insusirea si Examen scris 100%
intelegerea corecta a problematicii tratate la curs

10.6 Standard minim de performanta

e Nota 5 (cinci) la examenul scris conform baremului.

Nota finala

Media notelor obtinute la cele 2 module (organica, respectiv anorganica)

Data completarii Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar/laborator
14.03.2024 Conf. Dr. Castelia Cristea Lect. Dr. Andreea Crisan
Cimr— @A_\@J‘wr.u\
)

Conf. Dr. Ciprian I. Rat Conf. Dr. Ciprian I. Rat

Data avizdrii In departament Semnatura directorului de departament
Prof. Dr. habil. ing. Monica loana Tosa

-

16.04.2024
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