Universitatea Nationala de Stiinta si Tehnologie
POLITEHNICA Bucuresti

Facultatea de Inginerie Chimica si Biotehnologii

FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program
1.1 Institutia de invatamant superior | Universitatea Nationala de Stiinta si Tehnologie
POLITEHNICA din Bucuresti
1.2 Facultatea Inginerie Chimica si Biotehnologii
1.3 Departamentul Chimie Analitica si Ingineria Mediului
1.4 Domeniul de studii universitare | Ingineria Mediului
1.5 Programul de studii universitare | Ingineria si Protectia Mediului in Industria Chimica si

Petrochimica
1.6 Ciclul de studii universitare Licenta
1.7 Limba de predare Romana

1.8 Locatia geografica de desfasurare | Bucuresti
a studiilor

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

(ro) Termodinamica avansata

(en) Advanced Thermodynamics

2.2 Titularul/ii activitétilor de curs Conf. Dr. Maria MIHALY

2.3 Titularul/ii activitatilor de seminar / S.1. Dr. Ing. Sergiu SIMA

laborator/proiect

2.4 Anul de 2 |2.5 Semestrul IT |2.6. Tipul de E |2.7 Statutul Ob!
studiu evaluare disciplinei

2.8 Categoria DS? 2.9 Codul disciplinei | UPB.11.S.04.0b.002
formativa

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

3.1 Numar de ore pe saptamana 4 Din care: 3.2 curs | 2 3.3 laborator / 2

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

Distributia fondului de timp: ore

Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 69

Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate
Pregatire seminarii/ laboratoare/proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri

Tutorat 8
Examinari 6
Alte activitati (daca existd): -
3.7 Total ore studiu individual 69

3.8 Total ore pe semestru 125°

3.9 Numadrul de credite 54

1 Obligatorie / Optionald / Facultativd — Se va completa conform planului de invdtdmant.

2 Fundamentald / de domeniu / de specialitate/ de aprofundare/ de sintezé — Se va completa conform planului de invdtdmant.

3 Se va calcula tindnd cont cd se acordd un credit pentru volumul de muncd care ii revine unui student cu frecventd la zi pentru a
echivala 25 de ore de pregdtire pentru dobéndirea rezultatelor invatarii.

4 Se va completa conform planului de Thvatdmant.



4. Preconditii (acolo unde este cazul)
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4.1 de curriculum

Parcurgerea si/sau promovarea urmatoarelor
discipline:
- Matematica, Fizica

4.2 de rezultate ale Invatarii

Acumularea urmatoarelor cunostinte:

- Utilizarea computerului si a calculatorului
stiintific de buzunar;

- Cunoasterea pachetului MS Office;

- Abilitatea de a lucra individual si in echipa;
- Cunostinte de informare-documentare.

5. Conditii necesare pentru desfisurarea optima a activitatilor didactice (acolo unde este cazul)

5.1 de desfasurare a Cursul se va desfasura intr-o sala dotata cu videoproiector si computer.

cursului

5.2 de desfasurare a Studentii trebuie sa aiba calculatoare stiintifice/laptopuri/notebook-uri sau alte
seminarului / mijloace pentru efectuarea de calcule; se vor prezenta in laborator cu halat, vor
laboratorului / supraveghea o instalatie in functiune, vor preda referatul de laborator in saptamana
proiectului urmatoare desfasurarii efective a lucrarii.

6. Obiectiv general

Cursul isi propune sd prezinte notiuni avansate de Termodinamica chimica necesare in instruirea viitorului
inginer chimist. Termodinamica chimica constituie o abordare matematica a sistemelor chimice, ca urmare
imbinarea notiunilor fizico-chimice cu formalismul matematic asociat acestora este esentiala. Conform cu
manualele universitare moderne, cursul acopera parti majore in intelegerea fenomenelor fizico-chimice:
Echilibrul in sisteme fizico-chimice, Echilibrul chimic, Termodinamica statistica si Structura moleculara a

sistemelor fizico-chimice.

7. Rezultatele invatarii

e Interpretarea proceselor fizico-chimice din punct de vedere termodinamic;

& e Intelegerea rolului termodinamicii in monitorizarea proceselor;
;i e C(Crearea de legaturi si asocieri intre notiunile invatate, ce ajuta la dezvoltarea unei viziuni
2 integrative si interdisciplinare.
S

o Intelegerea principiilor de functionare a aparaturii din ingineria chimici;

e Identificarea, definirea si rezolvarea corecta a problemelor;
;E" e Aplicarea de metode de rezolvare numerica, inclusiv cu utilizarea calculatorului;
% e Capacitatea de planificare a unei cercetarii experimentale si interpretarea rezultatelor;
< e Realizarea conexiunilor cu notiuni predate la alte materii;

e Utilizarea unor aparate de laborator uzuale si prelucrarea datelor achizitionate.
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— e Dezvoltarea gandirii critice, creatoare, initiativei in cercetare;
- . . . . . . . .. .
) e (Capacitatea de a comunica notiunile invatate sau rezultatele unui studiu stiintific;
g E e C(Capacitatea de a lucra independent si in echipa;
— . . .. . . . .
'_g‘ S e Respectarea principiilor de etica in invatamantul superior;
£ 8 ¢ Informarea si documentarea permanenta in domeniul de activitate.
=
g =
7]
%]
&
8. Metode de predare

Expunere, prelegere, prezentare la tabla;
Discutii, dezbateri, prezentare si/sau analiza de lucrari, rezolvare de exercitii si probleme;
Mijloace moderne de predare: prezentari Power Point, filme, video cursuri, animatii.

9. Continuturi

CURS

Capitolul Continutul
ore

ECHILIBRUL CHIMIC

Criteriul de echilibru chimic in sisteme omogene. Constanta KP. Aplicatie la sisteme
omogene ideale 1n faza gazoasa. Echilibrul chimic in faza gazoasa reala. Constanta de
echilibru Kf. Echilibrul chimic in solutii. Constanta de echilibru Ka. Valori tabelate
pentru functii standard. Calculul compozitiei de echilibru in fazd gazoasd la
1 temperaturd si presiune constante. Calculul compozitiei de echilibru in faza gazoasa 6
la temperaturd si volum constante. Calculul compozitiei de echilibru in faza gazoasa
in conditii adiabate. Reactii chimice simultane. Calculul compozitiei de echilibru in
solutii. Echilibrul chimic in sisteme eterogene. Reactie chimicd implicand o faza mixta
si faze condensate pure. Influenta diferitilor factori (parametri) asupra echilibrului

chimic.
STRUCTURA MOLECULARA 2
Aproximatia Born-Oppenheimer. Teoria legaturilor de valentd. Teoria orbitalilor
2 moleculari. Simetria moleculard. Orbitali moleculari pentru sisteme poliatomice.
Metode SCF-MO semiempirice si ab-initio.
SPECTROSCOPIA DE ROTATIE SI VIBRATIE 2
3 Spectre de rotatie purd. Vibratiile moleculelor diatomice. Vibratiile moleculelor
poliatomice. Spectroscopia de absorbtie in infrarosu. Spectroscopia Raman.
SPECTROSCOPIE ELECTRONICA 2
4 Tranzitii electronice. Laseri. Spectroscopie fotoelectronicd. Nanofotonica.
Biofotonica.

5 SPECTROSCOPIE DE REZONANTA MAGNETICA 2
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Efectul campurilor magnetice asupra electronilor si nucleelor. Rezonanta magnetica
nucleara. Tehnici RMN in puls. Rezonanta electronica de spin.

TERMODINAMICA STATISTICA A SISTEMELOR DE PARTICULE 1
INDEPENDENTE

6 Modele statistice. Legile de distributie Boltzmann-Planck, Bose-Einstein si Fermi-
Dirac. Functia de partitie moleculara. Semnificatia statistica a entropiei. Legatura intre
functiile termodinamice si functia de partitie moleculara.

TERMODINAMICA STATISTICA CLASICA A SISTEMELOR DE 1
PARTICULE DEPENDENTE

Spatiul de stare (de faza). Functia de distributie. Media statistica. Conditii de normare.
Ansamblul statistic canonic (Gibbs). Calculul statistic al functiilor termodinamice.

ELEMENTE DE TERMODINAMICA STATISTICA CUANTICA 1
8 Ansamblu statistic cuantic canonic. Probabilitatea starilor cuantice. Calculul statistic-
cuantic al functiilor termodinamic

EVALUAREA FUNCTIEI DE PARTITIE MOLECULARE 2
Grade de libertate moleculare. Factorizarea functiei de partitie moleculare. Functia de
9 partitie de translatie. Functia de partitie nucleara (a spinului nuclear). Functia de
partitie electronica. Functia de partitie de rotatie (moleculd rigida). Functia de partitie
de vibratie (oscilatorul armonic)

APLICATIILE TERMODINAMICII STATISTICE LA GAZUL IDEAL 4
Teoria cinetica-moleculard a gazului ideal. Legea de distributie a vitezelor Maxwell —
Boltzmann. Viteze medii. Legea de distributie a energiilor. Drum liber mediu. Ciocniri
10 intermoleculare. Calculul statistic al functiilor termodinamice la gazul ideal.
Contributia translatiei. Contributia rotatiei. Contributia vibratiei. Entropia gazului
ideal. Capacitatea calorica a gazului ideal. Functia entalpie liberd la gaze ideale.
Calculul statistic al constantei de echilibru la reactii ale gazelor ideale

GAZUL REAL. FORTE INTERMOLECULARE 1
11 Forte intermoleculare. Integrala de configuratie. Presiunea gazului real. Ecuatia van
der Waals.
STAREA LICHIDA 2
Proprietati de echilibru ale lichidelor. Modelul cinetic al lichidului. Modele cristaline
12 (celulare) ale lichidelor. Modelul solutiilor strict regulare. Functia radiala de
distributie. Metode de simulare moleculara: metode Monte Carlo (MC) si Dinamica
Moleculara (MD).
STAREA SOLIDA 2

Legatura cristalina. Cristale ionice. Calculul energiei de retea. Proprietati

13 termice ale solidelor (cristalelor). Modelul Einstein. Modelul Debye. Solidul real.
Nanomateriale si nanofabricatia.
Total: 28
Bibliografie:
1. Crisciu Adrian, Chimie Fizica 11, suport de curs electronic,

https://curs.upb.ro/2021/mod/resource/view.php?1d=244935



https://curs.upb.ro/2021/mod/resource/view.php?id=
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2. D. Geana, Termodinamica Chimica. Teoria echilibrului de faze si chimic, Ed. Politehnica Press,
Bucuresti, 2008.
3. V. Feroiu, D. Geana, Proprietati fizico-chimice ale fluidelor pure. Exemple de calcul., Litografia
Universitatii ,,Politehnica® Bucuresti, 2000.
4. D. Geana, V. Feroiu, Proprietati fizico-chimice ale amestecurilor de fluide. Exemple de calcul.,
Litografia Universitatii ,,Politehnica“ Bucuresti, 2000.
5. V. Feroiu, Chimie coloidala. Aplicatii in procesarea alimentelor., Editura Printech, Bucuresti,
2009.
6. D. Geana, V. Feroiu, Ecuatii de stare. Aplicatii la echilibre de faze, Ed. Tehnica, Bucuresti, 2000.
7. P.W. Atkins, J. de Paula, Chimie Fizica, ed.7 (traducere A. Meghea), Editura Agir, Bucuresti, 2003.
LABORATOR
2}; Continutul ?rré
Instructaj privind protectia muncii. Prezentarea aparaturii utilizate in laboratorul de
termodinamica. Achizitia datelor experimentale si prelucrarea acestora prin metode

1 analitice si grafice. Cifre semnificative si erori de masurare. Raportarea si interpretarea 2

rezultatelor experimentale. Intocmirea referatelor de laborator.
Diagrama lichid-vapori (7-X,Y) a unui amestec binar. Echilibre intre faze in sisteme

2 multicomponente: legea lui Raoult, legea lui Henry. 4

3 Ebulioscopie. Echilibre intre faze in sisteme multicomponente: legea lui Raoult. 4

4 Crioscopie. Echilibre intre faze in sisteme multicomponente: ecuatia Schroder-van Laar. 4
Sistem ternar. Curba de echilibru lichid-lichid. Echilibre intre faze in sisteme

S multicomponente: diagrame de faze (LV, SL, LL) 4
Verificarea legii de distributie a lui Nernst. Echilibre intre faze in sisteme

6 multicomponente: fugacitate si activitate termodinamicd, functii de exces, presiune 4
osmotica, diagrame de faze (LV, SL, LL)

Constanta de echilibru a reactiei de descompunere a unui complex. Echilibrul chimic:

7 constante de echilibru, compozitia de echilibru 4
Determinarea diametrului molecular mediu. Termodinamica statistica: functii de partitie
moleculare (translatie, rotatie, vibratie). Aplicatiile teoriei cinetico-moleculare la gazul
ideal: Legea de distributie a vitezelor Maxwell — Boltzmann, viteze medii, drum liber

8 mediu, ciocniri intermoleculare. Calculul statistic al functiilor termodinamice la gazul 2
ideal: Entropia gazului ideal, capacitatea calorica a gazului ideal, entalpie libera la gaze
ideale, calculul statistic al constantei de echilibru la reactii ale gazelor ideale

Total: 28
Bibliografie:
1. Crisciu  Adrian, Sima Sergiu, material electronic laborator Chimie Fizicd 1,

https://curs.upb.ro/2021/mod/page/view.php?id=48975

2. S. Sima, A.V. Crisciu, A. Cotarta, O. Istrate, M. Mihaly, L. Pilan, C. Secuianu, E.M. Ungureanu,

A.C. Manea, V. Feroiu, Lucrari practice de laborator pentru chimie fizica, Ed. Politehnica Press,
Bucuresti, 2016.
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3. D. Geana, Termodinamica Chimica. Teoria echilibrului de faze si chimic, Ed. Politehnica Press,
Bucuresti, 2008.

4. V. Feroiu, D. Geana, Proprietati fizico-chimice ale fluidelor pure. Exemple de calcul., Litografia
Universitatii ,,Politehnica“ Bucuresti, 2000.

5. D. Geana, V. Feroiu, Proprietati fizico-chimice ale amestecurilor de fluide. Exemple de calcul.,

Litografia Universitatii ,,Politehnica* Bucuresti, 2000.

V. Feroiu, Chimie coloidala. Aplicatii in procesarea alimentelor., Editura Printech, Bucuresti, 2009.

D. Geana, V. Feroiu, Ecuatii de stare. Aplicatii la echilibre de faze, Ed. Tehnica, Bucuresti, 2000.

P.W. Atkins, J. de Paula, Chimie Fizica, ed.7 (traducere A. Meghea), Editura Agir, Bucuresti, 2003.

P.W. Atkins, C.A. Trapp, Exercitii si probleme rezolvate de Chimie Fizica, Editura Tehnica,

Bucuresti, 1997.

10. O. Landauer, D. Geana, O. Iulian, Probleme de chimie fizica, Editura Didactica, Bucuresti, 1982.

©oN®

10. Evaluare

Tip activitate 10.1 Criterii de evaluare 10.2 Metode de 10.3 Pondere din
evaluare nota finald
10.4 Curs e completitudinea si corectitudinea Examen scris 50%
cunostintelor;

e capacitatea de a opera cu cunostintele
asimilate, coerenta logica

e capacitatea de analiza, de interpretare

e gradul de asimilare a limbajului de
specialitate si capacitatea de comunicare.

10.5 laborator

capacitatea de aplicare in practica a Referate de laborator 30%

cunostintelor Invatate; Lucrari scrise, teste 20%
e capacitatea de analiza, de interpretare
e gradul de asimilare a limbajului de
specialitate si capacitatea de comunicare.

10.6 Conditii de promovare

Obtinerea a minimum 50% din punctajul final.

Data completarii Titularii de curs Titularii de aplicatii
26.05.2025 Conf. Dr. Maria MIHALY S.1. Dr. Ing. Sergiu SIMA
Data avizarii in Director de departament

departament Prof dr ing Stefan loan VOICU

03.06.2025

Data aprobarii in Decan

Consiliul Facultatii =~ Prof. dr. Cristina ORBECI

04.07.2025



