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Fundamentare

Cristalografia chimica, in special difractia cu raze X pe monocristal, ca un instrument puternic pentru determinarea
aranjamentului_precis al atomilor dintr-un solid cristalin. Identificarea, caracterizarea si intelegerea proprietatilor
materialelor, oferind informatii detaliate despre geometria moleculara, lungimile legaturilor si structura generala.
Informatiile structurale obtinute din cristalografie ajuté la intelegerea si prezicerea proprietatilor fizice si chimice ale
materialelor, cum ar fi punctul de topire, solubilitatea si reactivitatea. Cristalografia este o tehnica fundamentala n
domenii precum stiinta materialelor, chimia starii solide si cercetarea farmaceutica si poate fi utilizata pentru a analiza
atat biomolecule mari (proteine, acizi nucleici), cat si molecule organice mici.

Continutul
disciplinei

1. Stari de agregare ale materiei. Stare solida. Substanta cristalina. Caracteristicile si proprietatile principale ale
cristalului. Substanta cristalina si principalele caracteristici care o disting de corpurile amorfe. Factori care
influenteaza nucleatia cristalelor si morfologia cristalelor. Fundamentele teoriel cresterii cristalelor. Teoria molecular-
cinetica a cresterii cristalelor. Gemeni. Diferite metodele de crestere a cristalelor clasificate in cele care utilizeaza
vapori, topitura si solutie ca material sursa, diverse tehnici, care unele includ transportul fizic al vaporilor (PVT),
transportul chimic al vaporilor (CVT) si metode bazate pe topitura, cum ar fi Czochralski si Bridgman. Cresterea in
solutie impartita in crestere la temperatura joasa, temperatura inalta (flux), hidrotermala si in gel.

2. Legile cristalografiei. Legea convexitatii. Legea Euler- Descartes. Legea constantei unghiurilor diedre. Legea
rafionalitatii indicilor. Clase de simetrie (grupuri punctuale). Deducerea claselor de simetrie. Sistemele
cristalografice. Sisteme regulate de puncte. Notiuni de grupuri spatiale.

3. Conceptul de retea cristalind. Derivarea a 14 tipuri de retele Bravais. Conceptul de elemente de simetrie ale
structurilor cristaline - elemente de simetrie translational - plane de reflexie glisanta si axe surub, interactiunile
acestora. 230 de grupuri de simetrie spatiala. Indicii Miller, Elementele de simetrie simple si compuse. Centrul de
simetrie. Planele de simetrie. Axe de simetrie. Transformarile simetrice.

4. Fundamentele si aplicatile metodelor spectrale (IR, UV-vis, spectroscopia de masa, etc.).

5. Metode structurale: difractia razelor X pe monocristal si pulbere; descifrarea structurii substantelor cristaline utilizand
software cristalografic moderne.

Competentele
obtinute/
Rezultatele
invatarii

CP1. Obtinerea de experienta in cresterea cristalelor, avand ca scop obtinerea de monocristale adecvate ca
dimensiuni si calitate pentru investigarea cu raze X a monocristalelor.
dCP%. Stapanirea tehnicilor de lucru cu difractometre cu monocristal si pulbere, efectuarea independenta a operatiilor
e baza.

CP3. Investigarea omogenitatii fazei prin studiul cu raze X al pulberilor cu ajutorul difractometrului MiniFlex 600.
CP4. Obtinerea experienta in studiul cu raze X a materialelor obtinute in faza monocristalina, utilizdnd difractometru
cu raze X Xcalibur E pentru monocristale.
CP3. Prelucrarea si interpretarea corecta a rezultatelor obtinute pentru determinarea compozitiei si structurii
compusului studiat. Experienta in identificarea si caracterizarea de noi materiale prin metode spectroscopice
ggectroscopie IR si UV-VisR.

6. Interpretarea structurilor cristaline ale noilor comBugi tindnd cont de ierarhia diferitelor tipuri de interactiuni
Ctl)’7. MlodeI&rea tcorela’;iei structura-proprietate (adsorbtie, luminescentd) pe baza analizei structurii cristaline a
obiectelor obtinute
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