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[Il. Descrierea disciplinei

Obiectivele cursului:

In cadrul acestui curs vor fi prezentate teoriilgck pe care se bazéametodele de
calcul analiticsi numeric folosite Th modelarea sistemelor moleulén particular, cursul va
fi concentrat pe prezentarea metodei DFT (Densitywckonal Theory) folosit pentru
investigarea structurii electronice a moleculelau & sistemelor moleculare complexe cu
aplicaii n nanoelectronig.

Informatiile teoretice vor fi prezentate impreuou exemple practice de calcul a diferitelor

proprietiti electronice moleculare. Necesitatea cursului daterad faptului @ tot mai muti

cercetitori recurg la calculul structurii electronice a lexulelorsi la efectuarea modailor

cu ajutorul computerelor pentru atéltege si interpreta rezultatele experimentale. De

asemenea, studgin/or dobandi cunostintele minimale legate deesistle de multe particule,

functiile de raspuns ale sistemelor complexe, presuproprietatile de baza ale acestora.

Obiectivele urrarite sunt ca studeinsa:

- ntelead teoriile folosite Tn calculul structurii electraa a moleculelosi aproximaiile
pe care se bazeaaceste teorii

- inteleag modul de construie al seturilor de bdizfolosite Tn expansiunea orbitalilor
moleculari

- inteleag si sa explice corelarea electrohicsi sia foloseasd corect metodele
computeristice pentru considerarea acestui fendmémvestigarea structurii electronice
a sistemelor moleculare.

- formeze corect diferite combiniade funaionale de schimb-corelare pentru calculul
diferitelor proprieiti moleculare



- foloseasg corect metodele teoretice de calcul pentru @nebpropeietti particulare
precum: energiile orbitalilor moleculari, spectrelerationale, RMN, RES, UV-Vis ale
moleculelor

- utilizeze corect modelele de solvatare contigiwkscrete

- inteleadg si sa foloseas& metodele folosite pentru calculul prop#igbr sistemelor
periodice (polimeri, suprafe, cristale)

Abilit ati dobandite:

Studenii vor:

- dobandi abiliiti pentru definiregi formularea unor probleme de cercetare legate de
structura electronic a moleculelor sau a sistemelor moleculare complaxeaplicaii in
nanotehnologie

- putea modela sisteme moleculare cu ajutorul caeemplorsi vor putea extragei
prelucra informgda relevani pentru descrierea acestor sisteme

- fi capabili % rezolve diferite probleme fizico-chimice prin fgloea unor
competere olinute in domenii conexe precul: fiziacchimie, matemati informatic

- fi capabili ¢ analizeze critigi evalueze diferite modele fizice

- putea & propuri si sa condud@ proiecte de cercetare in domeniul nanotehnologiei,
legate de structura electroaia sistemelor moleculare complexe

- putea modela sistemele de mai multe particuleputea analiza functiile de raspuns
ale sistemelor complexe, precum si proprietatiléalea ale acestora.

- fi capabili sa construiasdiferite modele in fizica &tii condensate
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Metode cuantice pentru studiul sistemelor cu mpkticule. Aplicatii la sisteme
fermionice si bosonice, |.Tifrea, I.Grosu, M.CnsaPresa Universitara Clujeana,
2005

Teoria materiei condensate: Probleme, |.Groslifréd, Casa cartii de stiinta, 2006

V. Materiale folosite Tn cadrul procesului educsional specific disciplinei

a) la curs: calculatorsi videoproiector, tall, soft dedicat
b) lalaborator: calculatoare, soft dedicat

VI. Planificarea/Calendarul ntalnirilor si a verificarilor/examin irilor intermediare

Vl.a CURS
Nr. Curs/continut Nr. Bibliografie
curs ore

1 Teoria functionalei de densitate (DFT) 2 |[1] 29-88
Teoremele Hohenberg-Kohn; Formalismul Kohn-Sham [2] 218-227
Aproximaia densiltii locale; Fungionale de schimb- [3] 42-46
corelare; [4] 118-124
Metode post Hartree-Fock: Metoda M§t2netode CIS

2 Seturi de baz 2 | [2] 154-171
Orbitali STOsi GTO ; Contradi si scheme de contractare ; [3] 78-89; 99-
Seturi de tip EPRI IGLO ; Unde plane ; Scheme pentru 103
analiza de poputee [4] 97-103

3 Stari moleculare excitate 2 |[3] 216-220
Teoria TDDFT; Gap-uri HOMO-LUMO; Calculul [4] 213-218
spectrelor UV-Vis

4 Modelarea interactiunilor slabe 2 | [1]217-236
Interagiuni intrasi intermoleculare ; Leguri de hidrogen [6] 83-105;
Interagiuni Van der Waals #-n stacking 122-133

5 Calculul spectrelor moleculare 2 | [2] 265-300
Calculul spectrelor IR, Raman, RMN, RES; Calculul
densititii de stiri; Modelarea intera@nii molecuk-
suprafaa

6 Efecte de solvent 2 | [3] 206-212
Metode de solvatare contingiediscrete ; [2] 250-260
Metoda Oniom [4] 237-242

7 Calculul DFT al sistemelor periodice 2 | [14], [15]
Modelarea polimerilogi a suprafeelor de siliciusi grafit

8 Cuantificarea a doua.Fermioni si bosoni. Operatori in 2 | [16], [17]




cuantificarea a doua.
9 Ecuatia de miscare Reprezentari. Metoda ecuatiei de 2 |[16], [17]
miscare. Aproximatia Hartree.
10 | Aproximatia Hartree-Fock. 2 |[16], [17]
11 | Miscarea unei excitatii particula-gol. RPA. Plasmoni. 2 |[16], [17]
12 | Functia Lindhard. Efecte de dimensionalitate. Ecuatia | 2 |[16], [17]
Landau. Sunetul nul.
13 | Teoria raspunsului liniar. Susceptibilitatea dinamica. 2 |[16], [17]
Instabilitatea Stoner.
14 | Functia Green fermionica la T=0 K. Interactii. Ecuatia 2 |[16], [17]
Dyson.
VI.b Seminar
Nr. Seminar/Continut Nr. Bibliografie
semina ore
r
1 Fungionale de schimb corelare; DFT cu caredispersid 1 |([1] 29-88
[2] 218-227
[3] 42-46
[4] 118-124
[7], [8]
2 Seturi de bag Calculul energiilor de intergane. Eroarea | 1 |[2] 154-171
suprapunerii seturilor de baz [3] 78-89; 99-103
[4] 97-103
3 |Calculul energiegi formei orbitalilor molecularki a 1 |[[11]
densititii starilor ocupate; Calculul spectrelor electronice|de
absorbie;
4 Potemiale de interagune moleculat pentru sisteme cu 1 |([9],[10]
legaturi
5 | Calculul spectrelor RMNi RES. 1 |[[1] 197-209
[3] 252-254
[2] 304-316
[1] 211-214
[3] 110-111
6 Interaciuni molecula — electrod metalic; Propéigor 1 |([12], [13]
junctiunilor molecué — metal. Calculul caracteristicilor |-\
7 | Calculul energiei polimerilagi a suprafeelor de Ski 1 |([14], [15]
carbon; Analiza influetei suprafeei asupra structurii
electronice a moleculelor
8 |Cuantificarea a doua. Fermioni si bosoni. Operatori 1 |([16], [17]
cuantificarea a doua.
9 |Ecuatia de miscare. Reprezentari. Metoda ecuaiei d 1 |([16],[17]
miscare. Aproximatia Hartree.
10 | Aproximatia Hartree-Fock. 1 |([16], [17]
11 | Miscarea unei excitatii particula-gol. RPA. Phasi. 1 |([16], [17]




12 | Functia Lindhard. Efecte de dimensionalitateidfia 1 |([16], [17]

Landau. Sunetul nul.

13 | Teoria raspunsului liniar. Susceptibilitateaadhiica. 1 |([16], [17]
Instabilitatea Stoner.

14 | Functia Green fermionica la T=0 K. Interacticu@tia 1 |([16], [17]
Dyson.

VII. Modul de evaluare

Stabilirea calificativului final se va face Tn urmaaui test grila cu zece intr@b(30%), a unui
calcul de optimizare de geometsiecalcul de propriéiti pentru un sistem dat (30%i)a unui
proiect de cercetare la alegerea sttitten(30%). 10% din nota finalse acord din oficiu.

VIII. Detalii organizatorice, gestionarea situgiilor exceptionale

Prezema la cursuri este ojpnak. Efectuarea ludrilor de laborator este obligatorie.
Recuperarea lugrilor de laborator se va putea face cu respecthat@aarilor Consiliului
Profesoral al Facuitii, in acord cu cadrul didactic responsabil cu\atgttea de laborator.
Eventualele situd de fraudi la examen vor fi safionate conform prevederilor
regulamentului de credite transferabile al univefisisi hotararilor Consiliului Profesoral al
Facul#tii.

Plagiat se va considera orice lucrare care searsti in propotie de cel ptin 50% copiat
dintr-o alé surgi, iar utilizarea plagiatului la lugrile elaborate va determina anularea
evaluarii.

Orice contestige a notei obnute va trebui Tngda de o cerere din partea studentului pentru
reevaluarea ludrii. Rezultatul acestei reevailu se va face de fa cu studetii in decurs de 2
zile de la data contesi@i.

Bibliografie optionala
18. R.G.Parr, W.YangDensity Functional Theory of Atoms and Molecu@sford

University Press, New York, 1989

19. J.A.Pople, D.L.BeveridgeAproximate Molecular Orbitals ThearilcGraw-Hill,
New York, 1970

20.  W.J.Hehre, L.Radom, P.v.R.Schleyer, J.A.Ppple Initio Molecular Orbital Theory
John Willey & Sons, New York, 1986

21.  F.Jensenintroduction to Computational Chemistdohn Wiley and Sons, New York,
2001

22.  Quantum theory of the electron liquid, G.F.Giuljda.Vignale, Cambridge
University Press, 2005

Semitura titularului
Prof. dr. Vasile Chi 6// “%(

Prof.dr. loan Grosu



