1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant
superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul

Inginerie Chimica

1.4 Domeniul de studii

Inginerie Chimica

1.5 Ciclul de studii

Licenta

1.6 Programul de studiu /
Calificarea

Ingineria si Informatica Proceselor Chimice si Biochimice / Inginer

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei | Metode numerice de calcul cu aplicatii in chimie fizica - CLR2384

2.2 Titularul activitatilor de curs Conf. dr. ing. Alexandra Ana Csavdari

2.3 Titularul activitatilor de
seminar/laborator

Conf. dr. ing. Alexandra Ana Csavdari

2.4 Anul de studiu | 111 |2.5 Semestrul |5 |2.6. Tipul de evaluare| E |2.7 Regimul disciplineil DS

(disciplina de
specialitate)

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

3.1 Numar de ore pe 4 Din care: 3.2 curs | 2 3.3 seminar/laborator | 0/2
saptamanad

3.4 Total ore din planul de 56 Din care: 3.5 curs | 28 3.6 seminar/laborator | 0/28
invatamant

Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 28
Documentare suplimentara in bibliotecd, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 7
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii i eseuri: nu este cazul 21
Tutoriat 7
Examinari 6
Alte activitati: nu este cazul 0
3.7 Total ore studiu individual 69

3.8 Total ore pe semestru 125

3.9 Numarul de credite 5

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum

e Cunostinte temeinice de chimie fizica, de fenomene de transfer si de
ingineria reactiilor chimice constituie un avantaj.

4.2 de competente

e Cele specifice disciplinelor mai sus mentionate.




5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a
cursului

Studentii se vor prezenta punctual la curs (in sala de curs in regim on-
site sau pe platforma electronica in regim on-line).

Tn regim on-site: Studentii vor respecta toate normele sanitare Tn
vigoare (la nivel national sau local/UBB).

Tn regim on-line: studentii vor pastra obligatoriu camerele de luat
vederi deschise, iar acestea vor fi functionale. De asemenea, studentii
vor avea microfoane functionale, dar pe care le vor pastra inchise atat
timp cat cadrul didactic sau un alt student vorbesc.

Tn regim on-site si/sau on-line: nu se vor efectua inregistrari video
si/sau audio ale activitatilor, si nici nu se va permite efectuarea
acestora Tn mod ilicit de catre oricare dintre participantii la activitatile
didactice. Nerespectarea acestei prevederi va fi tratata conform
legislatiei In vigoare.

Regulile de buna conduita academica — atat n regim on-line cat si in
regim on-site — vor fi comunicate de catre cadrul didactic la inceput de
semestru, luate la cunostinta prin semnatura de catre studenti, si
respectate de catre acestia.

5.2 De desfasurare a
lucrarilor practice

Studentii se vor prezenta punctual la lucrari practice (in sala de lucrari
n regim on-site sau pe platforma electronica in mod on-line).

Tn regim on-site: Studentii vor respecta toate normele sanitare n
vigoare (la nivel national sau local/UBB).

Tn regim on-line: studentii vor pastra obligatoriu camerele de luat
vederi deschise, iar acestea vor fi functionale. De asemenea, studentii
vor avea microfoane functionale, dar pe care le vor pastra inchise atat
timp cat cadrul didactic sau un alt student vorbesc.

Tn regim on-site si/sau on-line: nu se vor efectua inregistrari video
si/sau audio ale activitatilor, si nici nu se va permite efectuarea
acestora in mod ilicit de cétre oricare dintre participantii la activitatile
didactice. Nerespectarea acestei prevederi va fi tratatd conform
legislatiei n vigoare.

Regulile de buna conduita academica — atat in regim on-line cét si in
regim on-site — vor fi comunicate de catre cadrul didactic la inceput de
semestru, luate la cunostintd prin semnatura de catre studenti, si
respectate de catre acestia.

Temele/Testele de evaluare formativa (lucrari practice) sunt
obligatorii. Testele se dau la 0 data si dintr-o tematica anuntata in
prealabil de catre indrumatorul de lucrari practice. Temele se predau
cel tarziu la termenele comunicate in prealabil de catre cadrul
didactic. Temele predate cu intarziere sunt considerate nule, si nu se
vor lua in considerare in nota finala la aceasta disciplina. Prezenta la
termen la teste si predarea la termen a temelor este obligatorie si
constituie conditie de prezentare la examen.

Orice tentativa de frauda sau plagiat va fi documentata ca atare si va
fi supusa analizei autoritatilor competente, conform regulamentului
ECST al UBB.

6. Competentele specifice acumulate




Competente profesionale

¢ Definirea notiunilor, conceptelor, teoriilor si modelelor de baza din domeniul chimiei si
ingineriei si utilizarea lor adecvata in comunicarea profesionala;

e Utilizarea cunostintelor de baza din domeniul chimiei si ingineriei chimice pentru explicarea
si interpretarea fenomenelor ingineresti,

e Identificarea si aplicarea conceptelor, metodelor si teoriilor pentru rezolvarea problemelor
tipice ingineriei chimice de proces 1n conditii de asistenta calificata;

¢ Analiza critica si utilizarea principiilor, metodelor si tehnicilor de lucru pentru evaluarea
cantitativa si calitativa a proceselor din ingineria chimica,

 Aplicarea conceptelor si teoriilor fundamentale din domeniul chimiei si ingineriei chimice si
de proces pentru elaborarea de proiecte profesionale.

prestabilit;

Competente
transversale
[ ]

activitatile desfasurate.

e Executarea sarcinilor solicitate conform cerintelor precizate si in termenele impuse, cu
respectarea normelor de etica profesionala si de conduita morald, urmand un plan de lucru

e Rezolvarea sarcinilor solictate in concordanta cu obiectivele generale stabilite prin
integrarea Tn cadrul unui grup de lucru;

Informarea si documentarea permanenta ih domeniul sau de activitate Tn limba roméana;
e Preocuparea pentru perfectionarea rezultatelor activitatii profesionale prin implicarea in

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e Completarea notiunilor dobandite in cadrul cursurilor de baza de

disciplinei chimie fizica cu modele complexe/sofisticate de calcul ce se regasesc
in mediile software uzuale n proiectarea, automatizarea, simularea si
conducerea instalatiilor chimice industriale.

7.2 Obiectivele specifice e Formarea deprinderilor de operare cu modele / expresii matematice

masura).

complexe / elemente de statistica (valori numerice si unitati de

e Formarea deprinderilor de calcul in estimarea diversilor parametri
termodinamici si cinetici in situatii intalnite in industria chimica.
e Aplicatii de calcul si studii de caz.

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare Observatii

8.1.1. Obiectul, scopul si importanta disciplinei. Prelegerea; Explicatia Fond de timp
Forme uzuale si corecte de prezentare a datelor Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore
numerice, sub diverse forme. Instrumente de calcul Problematizarea

Microsoft Excel si Matlab utile in calcule fizico-

chimice.

8.1.2. Elemente de calcul statistic — partea 1. Statistica | Prelegerea; Explicatia Fond de timp
descriptiva. Instrumentul de calcul ,,Data Analysis” in | Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore
Microsoft Excel. Exemple si aplicatii in ingineria Problematizarea

chimica.

8.1.3. Elemente de calcul statistic — partea 2. Regresia | Prelegerea; Explicatia Fond de timp
limiara. Instrumentul de calcul ,,Data Analysis” in Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore
Microsoft Excel. Exemple si aplicatii in ingineria Problematizarea

chimica.

8.1.4 Elemente de calcul statistic — partea 3. Analiza Prelegerea; Explicatia Fond de timp
de regresie. Calcul matricial in chimie fizica si Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore




inginerie chimica. Exemple si aplicatii.

Problematizarea

8.1.5. Elemente de calcul statistic — partea 4. Testari Prelegerea; Explicatia Fond de timp

statistice ANOVA (mono- si bi-factorial). Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

Instrumentul de calcul ,,Data Analysis” in Microsoft Problematizarea

Excel. Exemple si aplicatii.

8.1.6. Derivarea numerica. Semnificatia geometrica a | Prelegerea; Explicatia Fond de timp

derivatei. Semnificatia si aplicatiile primei si celei de a | Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

doua derivate. Metoda diferentelor finite. Exemple si | Problematizarea

aplicatii.

8.1.7. Integrarea numericd. Semnificatia geometricd a | Prelegerea; Explicatia Fond de timp

integralei. Semnificatia si aplicatiile intregralei simple, | Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

duble si triple. Metoda dreptunghiurilor si a trapezelor. | Problematizarea

Exemple si aplicatii.

8.1.8. Recapitulare notiuni de baza de termodinamica | Prelegerea; Explicatia Fond de timp

si cinetica chimica. Interdependenta acestor informatii | Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

corelatia cu fenomenele de transfer si ingineria | Problematizarea

reactiilor chimice. Exemple.

8.1.9. Calcule termochimice — partea 1. Prelegerea; Explicatia Fond de timp

Modele de calcul pentru calduri specifice, calduri de Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

reactie, entropii de reactie si entalpii libere de reactie. | Problematizarea

Calculul constantei de echilibru si a conversiei de

echilibru. Sisteme ideale. Instrumentul de calcul

« Goal Seek » in Microsoft Excel. Exemple si aplicatii.

8.1.10. Calcule termochimice — partea 2. Prelegerea; Explicatia Fond de timp

Medii neideale de reactie. Activitate. Fugacitate. Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

Instrumentul de calcul « Goal Seek » in Microsoft Problematizarea

Excel. Exemple si aplicatii.

8.1.11. Determinarea constantelor de proces (de Prelegerea; Explicatia Fond de timp

viteza) din serii de date dependente de timp. Procese Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

simple si complexe. Metoda rezidualelor de Problematizarea

determinare simultana a coeficientilor de viteza pentru

procese paralele si succesive. Exemple si aplicatii.

8.1.12. Modele de calcul ale diverselor proprietati Prelegerea; Explicatia Fond de timp

fizice ale fluidelor. Exemple si aplicatii. Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore
Problematizarea

8.1.13. Tipuri de date experimentale obtinute de pe | Prelegerea; Explicatia Fond de timp

instalatii in functiune. Intrepretarea acestora. Exemple | Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

si aplicatii. Problematizarea

8.1.14. Importanta practica a calculelor de chimie | Prelegerea; Explicatia Fond de timp

fizica Tn modelarea matematica a diverselor procese. Conversatia; Descrierea; | alocat = 2 ore

Problematizarea

Bibliografie

1. S. Ellison, V. Barwick, T. Duguid Farrant, “Practical Statistics for the Analytical Scientist. A Bench

Guide”, 2" Edition, RSC Publishing, Cambridge, 2009.

2. P.W. Atkins, ,,Tratat de Chimie Fizica”, Editura Tehnica, Bucuresti, 1996. (sau ,,Physical Chemistry”

oricare dintre editii).

3. M. Geana, A.Veis, P. lonescu, G. Ivanus, ,,Proprietatile fizice ale fluidelor. Metode de calcul”, Editura

Tehnica, Bucuresti, 1993.

4. G. Niac, V. Voiculescu, I. Baldea, M. Preda, ,,Formule tabele probleme de chimie fizica”, Editura Dacia,

Cluj-Napoca, 1984.

5. Gh. Lupusor, E. Merica, C. Gorea, V. Bucea-Gorduza, ,,Ingineria sintezei intermediarilor aromatici”,

Editura Tehnica, Bucuresti, 1977.
6. Suport electronic de curs.




8.2 Lucrari practice / seminar Metode de predare Observatii
8.2.1 Prezentarea corecta a datelor numerice, sub Calcul; Explicatia; Fond de timp
forma grafica, tabelara, matriciala (Microsoft Excel si | Problematizarea; Descrierea; | alocat = 2 ore
Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.2. Elemente de calcul statistic — partea 1. Statistica | Calcul; Explicatia; Fond de timp
descriptiva (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.3. Elemente de calcul statistic — partea 2. Regresia | Calcul; Explicatia; Fond de timp
limiara (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.4. Elemente de calcul statistic — partea 3. Analiza | Calcul; Explicatia, Fond de timp
de regresie (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.5. Elemente de calcul statistic — partea 4. Testari Calcul; Explicatia; Fond de timp
statistice ANOVA, mono- si bi-factorial (Microsoft Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Excel si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.6. Derivarea numerica. Metoda diferentelor finite. | Calcul; Explicatia; Fond de timp
Exemple si aplicatii (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.7. Integrarea numerica. Metoda trapezelor. Calcul; Explicatia; Fond de timp
Exemple si aplicatii (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.8. Interdependenta notiuni de termodinamica si | Calcul; Explicatia; Fond de timp
cinetica chimica. Exemple, aplicatii de calcul | Problematizarea; Descrierea; | alocat = 2 ore
(Microsoft Excel si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.9. Calcul calduri specifice, calduri de reactie, Calcul; Explicatia; Fond de timp
entropii de reactie, entalpii libere de reactie (Microsoft | Problematizarea; Descrierea; | alocat = 2 ore
Excel si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.10. Calcul constanta de echilibru si conversie de Calcul; Explicatia; Fond de timp
echilibru in sisteme de reactie ideale (Microsoft Excel | Problematizarea; Descrierea; | alocat = 2 ore
si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.11. Calcul constanta de echilibru si conversie de Calcul; Explicatia; Fond de timp
echilibru in sisteme de reactie neideale (Microsoft Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Excel si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.1.12. Calcul constante de proces pentru procese Calcul; Explicatia; Fond de timp
simple si complexe. Metoda rezidualelor (Microsoft Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Excel si Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.1.13. Calculul diverselor proprietati fizice ale | Calcul; Explicatia, Fond de timp
fluidelor. Aplicatii (Microsoft Excel si Matlab). Problematizarea; Descrierea; | alocat =2 ore
Aplicatia, Exemplificarea;
Demonstratia
8.2.14. Intrepretarea datelor experimentale obtinute de | Calcul; Explicatia; Fond de timp
pe instalatii in functiune. Aplicatii (Microsoft Excel si | Problematizarea; Descrierea; | alocat = 2 ore




Matlab). Aplicatia, Exemplificarea;

Demonstratia

Bibliografie

1. S. Ellison, V. Barwick, T. Duguid Farrant, “Practical Statistics for the Analytical Scientist. A Bench
Guide”, 2" Edition, RSC Publishing, Cambridge, 2009.

2. P.W. Atkins, ,,Tratat de Chimie Fizica’, Editura Tehnica, Bucuresti, 1996. (sau ,,Physical Chemistry”
oricare dintre editii)

3. M. Geana, A.Veis, P. lonescu, G. Ivanus, ,,Proprietdtile fizice ale fluidelor. Metode de calcul”, Editura
Tehnica, Bucuresti, 1993.

4. G. Niac, V. Voiculescu, I. Baldea, M. Preda, ,,Formule tabele probleme de chimie fizica”, Editura Dacia,
Cluj-Napoca, 1984.

5. Gh. Lupusor, E. Merica, C. Gorea, V. Bucea-Gorduza, ,,Ingineria sintezei intermediarilor aromatici”,
Editura Tehnica, Bucuresti, 1977.

6. Suport electronic de curs.

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

e Prin Tinsusirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in
disciplina Metode numerice de calcul cu aplicatii in chimie fizica studentii dobandesc un bagaj de
cunostinte consistent, in concordantd cu competentele partiale cerute pentru ocupatiile posibile
prevazute in Grila 2 — RNCIS.

10. Evaluare

Tip activitate

10.1 Criterii de evaluare

10.2 Metode de evaluare

10.3 Pondere Tn nota
finala

10.4 Curs

Corectitudinea raspunsurilor —
insusirea si intelegerea corecta
a problematicii tratate la curs;
Aplicarea corecta a notiunilor
insusite in contexte noi.

Rezolvarea corecta a
subiectelor ca parte integranta
a evaluarii sumative.

NOTA4: Modalitatea  de
evaluare si detaliile
desfasurarii acesteia depind
de contextul epidemiologic, de
legislatia in vigoare i de
normele intrene ale UBB, si
pot suferi modificari de la
data publicarii acestei fise
pana la data efectiva de
derulare a acesteia.

Examen scris (evaluare
sumativd) in forma scrisa,
n regim on-site.

Accesul la examen este
conditionat de:

Q) parcurgerea si
promovarea (cu cel putin
nota 5-cinci) a evaluarii
formative (teste si teme
predate la termen);

(2) legitimarea prealabila
a studentului.

Orice tentativa de frauda
sau plagiat va fi
documentata ca atare si
va fi supusa analizei
autoritatilor competente,
conform regulamentului
ECST al UBB.

Evaluarea sumativa
= total 50% din nota
finala

10.5 Lucrari practice

Corectitudinea raspunsurilor —
insusirea si intelegerea corecta
a problematicii tratate la clasa;
aplicarea corectd a notiunilor
Tnsusite Tn contexte noi.

Toate activitatile de la
lucrarile practice sunt
obligatorii.

Evaluare formativa sub
forma de

(1) Teste in forma scrisa;
(2) Teme de casa in forma
scrisd;

(3) participarea activa si
colaborativa la lucrarile
practice.

Numarul si forma tul

Evaluarea formativa
= total 50% din nota
finala




Rezolvarea corecta a
subiectelor (teste si teme) ca
parte integranta a evaluarii

formative.
NOTA:  Modalitatea  de
evaluare si detaliile

desfasurarii acesteia depind
de contextul epidemiologic, de
legislatia in vigoare i de
normele intrene ale UBB, si
pot suferi modificari de la
data publicarii acestei fige
pana la data efectiva de
derulare a acesteia.

testelor se comunica de
catre cadrul didactic in
termen util, pe parcursul
semestrului, dar nu mai
tarziu de o sdptamana
Tnainte de data de predare
a fiecarei temei sau de
data de prezentare la test.

NOTA: Nota obtinuti la
evaluarea formativa este
definitiva, si nu cade sub
incidenta sesiunii de
restante/mariri de nota.

Accesul la teste este
conditionat de legitimarea
prealabila a studentului.

Orice tentativa de frauda
sau plagiat va fi
documentata ca atare si
va fi supusa analizei
autoritagilor competente,
conform regulamentului
ECST al UBB.

10.6 Standard minim de performanta

Nota 5 (cinci) conform baremului de corectare in cadrul evaluarii cumulate dintre cea formativa si cea

sumativa.

Cunoasterea Si utilizarea corecta a diverselor modele de calcul discutate.

Data completarii

15 Aprilie 2022

Data avizdrii In departament

17 Aprilie 2022

Semnatura titularului de curs

Conf. dr. ing. Alexandra Csavdari

S Py oA Coq

Semnatura dir¢ctorului de departament
YA sa

NN

Prof. Habil dr. ing. Graziella Liana Turdean

Semnatura titularului de seminar

Conf. dr. ing. Alexandra Csavdari



