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Curs (unitati de continut)

ore

Structura si proprietatile moleculelor

1. Formarea moleculelor, principii generale ale mecanicii cuantice, legaturi chimice standard. Diagrame
LCAO-MO pentru molecule simple, principiul izolobalitatii.

2. Reactivitate chimicd, orbitali moleculari de frontierda (HOMO-LUMO), regula Iui Kenichi Fukui.

3. Termocromism; tipuri de tranzitii electronice; schimbarea formei moleculelor prin excitare electronica.

4. Proprietati electrice ale moleculelor: refractia moleculara, polaritatea moleculelor, moment de dipol electric,
polarizarea moleculelor.
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5. Proprietati magnetice ale moleculelor: susceptibilitate magneticd, diamagnetism, paramagnetism,
feromagnetism; forte inter- si intramoleculare - clatrati.

Termodinamica chimica

6. Notiuni i marimi fundamentale; transformari fizice si chimice; regula lui Trouton; energiile Helmholtz —
Gibbs; potential chimic.

7. Proprietatile amestecurilor simple: marimi molare partiale.
Proprietati coligative ale solutiilor: cresterea temperaturii de fierbere a amestecurilor, scaderea temperaturii de
congelare a amestecurilor, legea Van’t Hoff.

Electrochimia

8. Transportul in solutii de electroliti, legea Debye-Huckel, celule electrochimice.

9. Reactii si semireactii la electrozi; potential standard; senzori electrochimici pentru siguranta si controlul
calitatii produselor cosmetice.

Cinetica chimica

10. Viteza si ordin de reactie, constanta specifica de reactie; reactii de ordin 0, 1, 2 si 3; legi de viteza integrate;
cinetica formald a reactiilor complexe (reactii reversibile, reactii paralele si successive).

11. Aproximatia stationaritatii, ecuatia Michaelis-Menten; Influenta diferitilor factori asupra cineticii reactiilor
chimice: temperatura, solvent, coeficient de activitate, constantd dielectrica.

12. Cataliza, reactii oscilante bazate pe autocatalizd (mecanismul Lotka-Voltera, reactii oscilante in sistemele
biologice). Fotochimia: legile fotochimiei, randament cuantic; exemple de reactii fotochimice.

Proiectul medicamentului

13. Metode de cercetare §i obtinere a noilor medicamente; tehnici QSAR; afinitatea ligandului fata de receptor,
ecuatii Hansch, modelul biliniar Kubinyi pentru producerea activitatii biologice

14. Modularea structurii chimice pentru depasirea barierelor psihologice; relatia structurd — gust, relatia structura
— iritabilitate. Modularea proprietatilor fizico — chimice ale substantelor medicamentoase pentru depasirea

substantelor chimice.
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Lucrari practice (subiecte/teme)

1. Notiuni introductive




2. Formarea compusilor chimici. Legaturi chimice.

3. Modelarea sistemelor moleculare. Studiul orbitalilor moleculari si estimarea proprietatilor moleculare cu
ajutorul calculatorului.

4. Utilizarea parachorului la elucidarea structurii moleculare.

5. Determinarea caldurii de dizolvare a unei substante

6. Partitia unui solvat intre doi solventi nemiscibili.

7. Determinarea punctului critic de solubilitate pentru un sistem ternar.

8. Variatia conductivitatii solutiilor de electrolit tare cu concentratia.

9. Determinarea conductometrica a gradului de disociere si a constantei de disociere ale unui electrolit slab.

10. Descompunerea apei oxigenate.

11. Determinarea energiei de activare la hidroliza acida a unui ester.

12. Studiul QSAR al coeficientilor de partitie.

13. Recuperari

14. Colocviu
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