FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program

1.1 Institutia de Tnvatamant superior Universitatea Babes-Bolyai

1.2 Facultatea Facultatea de Chimie si Inginerie Chimica
1.3 Departamentul Chimie

1.4 Domeniul de studii Chimie

1.5 Ciclul de studii Master

1.6 Programul de studiu / Calificarea | Chimie criminalistica / master degree

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei CMR6237-Caracterizarea materialelor solide prin difractie de raze X
2.2 Titularul activitatilor de curs Lect. dr. ing. Liliana BIZO/ Conf. dr. Richard A. VARGA
2.3 Titularul activitatilor de seminar Lect. dr. ing. Liliana BIZO/ Conf. dr. Richard A. VARGA

2.4 Anul de studiu| 2 2.5 Semestrul |4 [2.6. Tipul de evaluare | E |2.7 Regimul disciplinei | Opt/DS®

aDS=disciplina de specialitate

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

3.1 Numar de ore pe saptimana 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 sinotite 20
Documentare suplimentara in bibliotecd, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 20
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 20
Tutoriat 5
Examinari 4
Alte activitati: -

3.7 Total ore studiu individual 69

3.8 Total ore pe semestru 125

3.9 Numarul de credite ECTS 5

4. Preconditii(acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum ¢ Nu este cazul

4.2 de competente * Nueste cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a * Studentii se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile inchise
cursului * Nu va fi acceptata intarzierea

5.2 De desfasurare a * Studentii se vor prezenta la seminar/laborator cu telefoanele mobile
seminarului/laboratorului inchise

* Rezolvarea temelor de casa (referatele) se face pentru sedinta
urmatoare Tn care aceasta a fost enuntata
e Predarea cu intarziere se penalizeaza cu 0,5 puncte/zi




6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

Definireanotiunilor, conceptelor, teoriilorsimodelelor din
domeniulchimieicriminalisticesiutilizarealoradecvatailncomunicareaprofesionala
Utilizareacunostinteloraprofundate din

domeniulchimieisiinginerieichimicepentruexplicareasiinterpretareaproceselorspecificeingineriei
materialelorsiprotectieimediului

Identificareasiaplicareaconceptelor,
metodelorsiteoriiloravansatepentrurezolvareaproblemelorspecificechimieicriminalistice.
Aplicareaconceptelorsiteoriiloravansate din
domeniulchimieicriminalisticepentruelaborareaproiectelorsirezolvareaproblemelor

Abilitatea de a intelegesiinterpreta date complementarepentrucaracterizareastructurald a
materialelor, de a exprimasi argumenta interpretareadatelor pe bazacoreldriirezultatelorsi a
compararii cu date din literatura de specialitate

Abilitatea de a 1intelegetehnicile, de a utilizasiinterpretainformatiileobtinute cu
ajutorulmetodelor de investigare a structuriicompusilorchimiciprindifractie de raze X.

Competentetransversale

Executareasarcinilorprofesionale conform cerintelorprecizatesiintermeneleimpuse, cu
respectareanormelor de eticaprofesionalasi de conduitamorala, urmand un plan de
lucruprestabilitsi cu indrumarecalificata

Rezolvareasarcinilorprofesionaleinconcordanta cu
obiectivelegeneralestabiliteprinintegrareaincadrulunuigrup de lucrusidistribuirea de
sarcinipentrunivelurilesubordonate

Informareasidocumentareapermanentdindomeniulsau de activitateinlimbaromanasiintr-o limba de
circulatieinternationald, cu utilizareametodelormoderne de informaresicomunicare
Preocupareapentruperfectionarearezultateloractivitatiiprofesionaleprinimplicareainactivitatiledesf
asurate

Abilitatea de a Intocmireferatescrisesi de a sustine public acestereferate

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al * Dobandirea de notiuni privind caracterizarea structurala prin difractie

disciplinei de raze X

7.2 Obiectivele specifice e Dobandirea de notiuni privind caracterizarea structurald a solidelor
cristaline prin difractie de raze X pe pulberi si pe monocristal

8. Continuturi

8.1 Curs

Metode de predare Observatii

Modul 1. Difractia de raze X pe pulberi

8.1.1. Introducere. Prezentaregenerala a difractiei pe | Prelegerea; Explicatia; 2h
pulberi. Domenii care utilizeazadifractia pe pulberi. | Conversatia
Avantajesilimite. Comparatie cu difractia pe

monocristal. Aplicatii care utilizeazadifractia pe

Setariexperimentaletipice de laborator.
Detectarearadiatiilor X. Colectareadatelor.

pulberi.

8.1.2.Structuricristaline. Reteauacristalina. Prelegerea; Explicatia; 2h
Celulaelementara. Plane cristaline. Indici Conversatia

Miller.Elemente de simetriesigrupurispatiale.

Reteauareciproca.

8.1.3. Generarea de raze X: Prelegerea; Explicatia; 2h
conceptegeneralesiterminologie. Conversatia

8.1.4.Tehnici de difractieinstudiulstructuriicristaline. | Prelegerea; Explicatia; 2h
Difractia de raze X, difractia de electroni, difractia Conversatia




de neutroni.

8.1.5. Metodesiechipamenteindifractia de raze X pe 2h
pulberi (XRPD).
8.1.6. Identificarea de faze si metode cantitative. Prelegerea; Explicatia; 2h
Pregétirea probei pentru identificarea fazelor si Conversatia
analiza cantitativd. Colectare de date. XRPD ca
metoda de amprentare.
8.1.7. Identificarea de faze si metode cantitative. Prelegerea; Explicatia; 2h
Identificarea de faze utilizand fisierul XRPD. Conversatia
8.1.8. Metode cantitative. AnalizaRietveld.Utilizarea | Prelegerea; Explicatia; 2h
cunostintelor dobandite n analizaRietveld - exemple | Conversatia
anorganice.
Modul 2. Difractia de raze X monocristal
8.1.9. Cristalul — metode de obtinere si selectie. Prelegerea; Explicatia; 2h
Reteaua cristalind. Geometria difractiei de raze X. Conversatia
Reteaua reciproca. Factori structurali.
8.1.10.Simetria cristalind. Metode experimentale, Prelegerea; Explicatia; 2h
Experimentul — difractia si aparatura Conversatia
8.1.11.Date experimentale — reducerea datelor Prelegerea; Explicatia; 2h
obtinute si corectia acestora. Prepararea datelor Conversatia,
pentru prelucrare — simetria Laue si alegerea Problematizarea
grupului spatial
8.1.12.Solutia — metode de obtinere a solutiei. Prelegerea; Explicatia; 2h
Rafinarea — crearea unui model si rafinarea Conversatia,
Problematizarea
8.1.13. Probleme comune si rezolvari. Prelegerea; Explicatia; 2h
Conversatia,
Problematizarea
8.1.14. Validarea datelor si pregatirea lor pentru Prelegerea; Explicatia; 2h
interpretare. Conversatia,
Problematizarea

Bibliografie
Modul I

1. C. Kittel, Introduction to solid state physics, 8™ ed., 2005, John Wiley & Sons, ISBN 0-471-41526-X
2. A. Clearfield, J. H. Reibenspies, N. Bhuvanesh, Principles and Applications of Powder Diffraction,

2008, Blackwell Publishing Ltd. ISBN: 978-1-405-16222-7
3. R. E. Dinnebier, S. J. L. Billinge, Powder Diffraction Theory and Practice, 2008, RSC Publishing,

ISBN: 978-0-85404-231-9
Modul II

4. W. Borchardt-Ott, Crystallography: An Introduction, 3rd ed., 2011, Springer. ISBN 978-3-642-16451-4

5. C. Hammond, The Basics of Crystallography and Diffraction, 3rd ed., 2009, Oxford University Press.

ISBN 978-0-19-954644-2

6. W. Massa, Crystal Structure Determination, 1999, Springer. ISBN 978-3-642-05841-7

7. Suport de curs

Bibliografia este disponibila la titularii de curs.

8.2 Seminar/laborator Metode de predare Observatii
Modul 1

8.2.1. Structuri cristaline. Reteaua cristalina. Celula | Explicatia; Conversatia; 2h
elementara. Plane cristaline. Indici Miller. Descrierea; Problematizarea

8.2.2. Caracterizarea structurald a solidelor cristaline | Experimentul; Explicatia; 2h

cu ajutorul difractiei de raze X pe pulberi (XRPD).

Conversatia; Descrierea;




Principiul metodei si efectuarea de experimente. Problematizarea

8.2.3. Caracterizarea structurala a solidelor cristaline | Explicatia; Conversatia; 2h
cu ajutorul XRPD. Colectarea, prelucrarea si Descrierea; Problematizarea
interpretarea datelor obtinute experimental.

8.2.4 Caracterizarea structurala a solidelor cristaline | Explicatia; Conversatia; 2h
cu ajutorul XRPD. Identificarea fazelor cristaline. Descrierea; Problematizarea

8.2.5 Caracterizarea structurala a solidelor cristaline | Explicatia; Conversatia; 2h
cu ajutorul XRPD. Determinarea parametrilor celulei | Descrierea; Problematizarea
elementare. Determinarea dimensiunii cristalitelor

(formula Scherrer).

8.2.6. Caracterizarea structurald a solidelor cristaline | Explicatia; Conversatia; 2h
cu ajutorul XRPD. Introducere in calcule de Descrierea; Problematizarea
structura folosind analiza Rietveld.

8.2.7. Recuperare lucrari/Aplicatii/Concluzii Conversatia; Descrierea 2h
8.2.8. Evaluarea rezultatelor finale Test 2h
Modul 2. Difractia de raze X monocristal

8.1.9. Metode de crestere practica a monocristalelor. | Explicatia; Conversatia; 2h
Preselectia si selectia monocristalelor. Manuirea Descrierea; Problematizarea,
monocristalelor sensibile. Explorarea

8.1.10. Difractometre de raza X pe monocristal. Explicatia; Conversatia; 2h
Componente si mod de utilizare. Achizitia datelor. Descrierea; Problematizarea,
Integrarea si scalarea. Simetria si factorii care Explorarea

determind grupul spatial.

Exemple.

8.1.11. Variante de a obtine solutia pentru Explicatia; Conversatia; 2h
determinarea structurii cristaline. Metoda directa, Descrierea; Problematizarea,
metoda Patterson, chargeflipping. Exemple. Explorarea

8.1.12. Rafinarea datelor. Metoda leastsquares. Explicatia; Conversatia; 2h
Rafinarea pe baza datelor Fo sau F¢’. Valori Descrierea; Problematizarea,
cristalografice R. Tehnici de rafinare. Exemple. Explorarea

8.1.13. Dezordini, erori i capcane. Atribuirea gresitd | Explicatia; Conversatia; 2h
a tipului de atomi, twins, erori de grup spatial. Descrierea; Problematizarea,
Exemple. Explorarea

8.1.14. Tabele de lungimi si unghiuri de legatura. Explicatia; Conversatia; 2h
Geometria si simetria structurala. Diagrama Descrierea; Problematizarea,
structurald. Densitatea de electroni. Exemple. Explorarea

Bibliografie

Modul I

1. M.Aluas, S. Simon, Metodeexperimentaleavansatepentrustudiulsianaliza bio-nano-sistemelor, 2012,
Casa Cartii de Stiinta, Cluj-Napoca. ISBN 9786061701155

2. Software Match! (https://www.crystalimpact.com/match/)

Modul II

3. W. Massa, Crystal Structure Determination, 1999, Springer. ISBN 978-3-642-05841-7
4. Software ShelXle. (https://www.shelxle.org/shelx/eingabe.php)

5. Software Platon (https://www.platonsoft.nl/platon/)

6. Software Diamond. (https://www.crystalimpact.com/diamond/)

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

* Prin Insusirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in
disciplindstudentii dobandesc un bagaj de cunostinte consistent, inconcordantd cu competentele din
Suplimentul la diploma si calificarile din ANC.




10. Evaluare

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

10.4 Curs Corectitudinearaspunsurilor- Examen scris — accesul la 60%

insusireasiintelegereacorecta a examenesteconditionat de
problematiciitratate la curs predareareferatelor.
Modul de gandire, Intentia de frauda la examen
corectitudineasiargumentareasolutiilorpropuse | se pedepseste cu eliminarea
din examen.
Frauda la examen se
pedepsesteprinexmatriculare
conform regulamentului
ECST al UBB
10.5 Corectitudinearaspunsurilor- Referatele de laborator se 40%
Seminar/laborator | Tnsusireasiintelegereacorecta a predauceltarziuin ultima
problematiciitratate la seminar/laborator sdptamana de
Calitateareferatelorpregatitesiutilizareacorecta | activitatedidactica.
a literaturii de specialitate Testuldelaborator se
Activitateadesfasuratdla seminar/laborator sustinein ultima saptaimana
de activitatedidactica.

10.6 Standard minim de performanta

* Conditi eminima de promovare a examenului: nota 5(cinci) la testulde laborator/semnarsi nota
5(cinci) la examen.
* Cunoagterea unei tehnici de caracterizare corespunzatoare fiecarui modul si interpretarea rezultatelor
corespunzatoare acelei tehnici

Data completarii

5.04.2022

Semnatura titularului de curs

Sl

WA

Semnatura titularului de seminar

£,

Semnadtura directorului de departament
Acad. Prof. Dr. Cristian Silvestru

Ostae fhat

Data avizarii in departament
22.04.2022



