1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de Tnvatamant superior Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul

Chimie

1.4 Domeniul de studii

Chimie, Inginerie chimica

1.5 Ciclul de studii Master
1.6 Programul de studiu / Calificarea Inginerie Chimica Avansata de Proces /Inginerie
Chimica

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei ‘ Modelare si design molecular CME7331

2.2 Titularul activitatilor de curs Lect. dr. lonut-Tudor Moraru

2.3 Titularul activitatilor de seminar Lect. dr. lonut-Tudor Moraru

2.4 Anul de studiu | IT |2.5 Semestrul | 3  |2.6. Tipul de evaluare| VP | 2.7 Regimul disciplinei| DS/
Ob

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 | 2

sdptdmand

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

invatdmant

Distributia fondului de timp: ore

Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 20

Documentare suplimentara in bibliotecd, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 20

Pregétire 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 5

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum

¢ Nu este cazul

4.2 de competente

¢ Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a
cursului

* Studentii se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile Tnh modul
silentios sau inchise

* Studentii vor primi copii ale foilor de tip Powerpoint cu materialul de
curs Tn format tiparit inainte de fiecare sedintd de curs

5.2 De desfasurare a
seminarului/laboratorului

* Studentii se vor prezenta la seminar/laborator cu telefoanele mobile in
modul silentios sau inchise




e Predarea referatului si rezultatelor de laborator se va face in format
electronic si conditioneaza notarea la aceasta materie

6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

Recunoasterea si descrierea conceptelor, abordarilor, teoriilor, metodelor de modelare
moleculara.

Explicarea si interpretarea unor concepte si proprietdti chimice prin intermediul modelarii
moleculare.

Aplicarea notiunilor fundamentale pentru rezolvarea problemelor de chimie prin tehnici de
moldelare moleculara.

Competente

transversale

Executarea cu independenta a sarcinilor profesionale complexe si desfasurarea autonoma
de activitati de cercetare-proiectare, utilizand tehnici asistate de calculator si respectand
normele de etica profesionala si de conduita morala.

Planificarea, monitorizarea si asumarea sarcinilor profesionale ale unui grup profesional
subordonat. Demonstrarea capacitatii de coordonare a activitatii, gandire analitica,
adaptabilitate si flexibilitate, colaborare cu membrii echipei.

Autoevaluarea performantelor profesionale proprii si stabilirea nevoilor de formare
continuad, informarea si documentarea permanenta Tn domeniul sau de activitate si domenii
conexe, 1n corelatie cu nevoile pietei muncii.

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al * Sa familiarizeze studentii cu notiuni de baza si avansate, concepte, teorii
disciplinei si modele de baza din domeniul chimiei si ingineriei chimice
7.2 Obiectivele specifice * Dobandirea cunostintelor pentru Tmbunatatirea performantelor

proceselor chimice si biochimice utilizand instrumente asistate de
calculator si principii ale dezvoltarii durabile

* Dobandirea cunostintelor pentru dezvoltarea si utilizarea modelelor
matematice si a simuldrilor cu ajutorul unor programe specializate

8. Continuturi

8.1 Curs

Metode de predare

Observatii

8.1.1. Introducere in modelarea moleculara, | Prelegerea
definirea domeniului, relatia cu celelalte ramuri | Explicatia
ale chimiei Conversatia

8.1.2. Suprafete de energie potentiala

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia

8.1.3. Mecanica moleculara

Prelegerea; Explicatia
Conversatia

8.1.4-5. Bazele teoriei orbitalilor moleculari

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.6. Metode MO semiempirice

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.7. Metode MO ab initio

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.8. Metode post-Hartree Fock

Explicatia; Conversatia;
Descrierea;

Problematizarea;Dezbaterea;




8.1.9. Teoria functionalelor de densitate (DFT).

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

8.1.10. Metode hibride QM/MM

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea; Dezbaterea
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8.1.11. Calculul proprietétilor sistemelor
moleculare

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea
Problematizarea

8.1.12. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare: Determinarea distributiei de
sarcina, potentiale moleculare electrostatice

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

8.1.13. Calculul starilor excitate

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

8.1.14. Determinarea mecanismelor de reactie;
calculul starilor de tranzitie

Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

Bibliografie

1. C.J.Cramer, Essentials of Computational Chemistry, Theories and Models, Wiley, 2004.

2. E.Lewars, Computational Chemistry, Introduction to the Theory and Applications of Molecular and

Quantum Mechanics, Kluwer Academic Publishers, 2003

3. L.Silaghi-Dumitrescu, D. Horvath, Mecanica Moleculara, Presa Universitara Cluj-Napoca, 1996.

4. F.Jensen, Introduction to Computational Chemistry, Wiley, 1999.

8.2 Seminar / laborator

Metode de predare

Observatii

8.2.1. Prezentarea lucrarilor, cerinte, mod de
intocmire referate. Notiuni introductive.

Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Problematizarea;
Experimentul;

8.2.2. Construirea de modele moleculare pe
calculator

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.3 Modelarea formei moleculare si a energiei
cu ajutorul tehnicilor de calcul (metode
semiempirice si ab-initio)

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.4-5. Modelarea formei moleculare si a
energiei cu ajutorul tehnicilor de calcul (metode
ab-initio si DFT)

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.6. Modelarea de proprietati moleculare
complexe detectabile la nivel macroscopic

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.7-8. Construirea modelelor implicand mai
mult decat o moleculd; sisteme
supramoleculare, nanosisteme

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.9-10. Modelarea reactivitatii chimice la
nivel molecular si supramolecular

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.11-12. Modelarea formei si energiei
sistemelor supramoleculare si a nanosistemelor

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.13. Tehnici de dinamica moleculara

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea;

8.2.14. Evaluare

Test




Bibliografie

1. WJ. Hehre, A.J. Shusterman, W.W. Huang, A laboratory Book of Computational Organic Chemistry,
Wavefunction, Irvine, California, 1996.

2. E.Lewars, Computational Chemistry, Introduction to the Theory and Applications of Molecular and
Quantum Mechanics, Kluwer Academic Publishers, 2003

3. Spartan *04. Tutorial and User Guide, Wavefunction, 2003..

4. Referate de laborator https://sites.google.com/site/modelaresidesignmolecular/

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

Prin insusirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in disciplina
Modelare si design molecular studentii dobandesc un bagaj de cunostinte consistent, in concordanta in
concordanta 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 finala
10.4 Curs Corectitudinea raspunsurilor — | Examen scris — notarea 80%

insusirea si Intelegerea corecta | este conditionata de

a problematicii tratate la curs efectuarea activitatilor de
Rezolvarea corecta a laborator

problemelor Intentia de frauda la
examen se pedepseste cu
eliminarea din examen.
Frauda la examen se
pedepseste prin
exmatriculare conform
regulamentului ECST al

UBB
10.5 Seminar/laborator | Corectitudinea raspunsurilor — | Notarea se face pe baza 20%
insusirea si Intelegerea corecta | raportului scris si a datelor
a problematicii tratate la din figiere anexe solicitate
seminar/laborator pentru activitatile de

Calitatea referatelor pregatite | modelare
Activitatea desfasurata in
laborator

10.6 Standard minim de performanta

¢ Nota 5 (cinci).

* Cunoasterea notiunilor introductive; aplicarea metodelor de modelare supra unui material caruia i se
cunoaste compozifia chimicd, identificand proprietatile ce pot fi prezise si nivelul de precizie/utilitate
al metodelor aplicate

Data completarii Semnatura titularului de curs Ser}métura titularului de seminar
10 aprilie 2023.... & : Lo
Data avizarii in departament Semnatura directorului de departament

Acad. Prof. Dr. Cristian Silvestru

04.05.2023 ﬁ ‘
A




