FISA DISCIPLINEI
Chimie computationala

Anul universitar 2025-2026

1. Date despre program

1.1. Institutia de invatamant superior | Universitatea Babes-Bolyai
1.2. Facultatea Chimie si Inginerie Chimica
1.3. Departamentul Scoala Doctorala de Chimie
1.4. Domeniul de studii Chimie

1.5. Ciclul de studii Doctorat

1.6. Programul de studii / Calificarea | Doctorat/ Doctor in Chimie
1.7. Forma de Invatamant Frecventa

2. Date despre disciplina

2.1. Denumirea disciplinei Chimie Computationala Codul disciplinei | SDC-19-10
2.2. Titularul activitatilor de curs Conf. dr. Alexandru Lupan

2.3. Titularul activitatilor de seminar | Conf. dr. Alexandru Lupan

2.4. Anul de studiu 1 2.5. Semestrul | 2 ‘ 2.6. Tipul de evaluare | Examen

2.7. Regimul disciplinei Optional 2.8. Tipul disciplinei Disciplina de specializare (DS)

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

3.1. Numadr de ore pe sdptamana 3 din care: 3.2. curs 1 3.3. seminar/ laborator/ proiect 2
3.4. Total ore din planul de invatamant 36 din care: 3.5. curs 12 3.6 seminar/laborator 24
Distributia fondului de timp pentru studiul individual (SI) si activitati de autoinstruire (AI) ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite (Al) 40
Documentare suplimentara in bibliotecd, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 40
Pregatire seminare/ laboratoare/ proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri 40
Tutoriat (consiliere profesionala) 10
Examinari 4
Alte activitati -
3.7. Total ore studiu individual (SI) si activitati de autoinstruire (Al) 214

3.8. Total ore pe semestru 250

3.9. Numarul de credite 10

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 -

5.2. de desfasurare a seminarului/ laboratorului | -

6.1. Competentele dobandite in urma absolvirii programului de studii!

1 Se vor prelua din Planul de invatdmant al programului de studii acele competente profesionale si/sau
transversale la dezvoltarea carora contribuie disciplina pentru care se elaboreaza fisa disciplinei. Pentru fiecare
competenta se va prelua intregul enunt, inclusiv codul competentei, cu formularea care apare in planul de
invatamant, fara modificari. Daca nu se preia nici o competentd din oricare din cele doua categorii, se sterge linia
din tabel aferenta acelei categorii.




Competente profesionale

Codul <
. | Competenta
competentei
CP1 Definirea notiunilor, conceptelor, teoriilor si modelelor avansate in domeniul chimiei computationale,
precum si utilizarea lor corectd in comunitatea profesionala.
CP4 Utilizarea cunostintelor aprofundate de chimie pentru a explica si interpreta instrumente si procese
specifice chimiei computationale.
CPS Identifying and applying advanced concepts, methods and theories to solve problems specific to
computational chemistry
Competente transversale
Codul . | Competenta
competentei
Execution of the requested tasks according to the specified requirements and within the imposed
CT2 deadlines, in compliance with the norms of professional ethics and moral conduct, following a pre-
established work plan
CT3 Solving the requested tasks in accordance with the general objectives established by integration within
a working group

6.2. Rezultatele invatarii specifice programului de studii?

Rezultatele invatarii vizate prin disciplina

Codul Cunostinte si intelegere Abilitati academice specifice
competentei (Knowledge and understanding) (Specific academic skills)
Cunostinte avansate si actualizate in chimie si | Integreaza si aplica concepte/teorii avansate
CP1 domeniul cercetdrii; intelegere critici a literaturii | pentru formularea ipotezelor de cercetare;
stiintifice. argumenteaza alegerea abordarilor stiintifice.

Advanced research methodologies: experimental
design, modern synthesis and characterization
techniques, analysis and validation; principles of
research project management.

CP4

Proiecteazda, planificd si implementeaza un
proiect de cercetare; aplicd proceduri de
calitate si sigurantd si documenteaza trasabil
etapele si datele.

Advanced strategies for data analysis, interpretation,
CP5 and integration; evaluation of methodological
limitations, reproducibility, and scientific impact.

Analizeaza critic date complexe, estimeaza
gradul de incertitudine si formuleaza concluzii;
propune Imbunatatiri metodologice si directii
de cercetare/inovare.

Scientific terminology and communication in
CT2 Romanian and English; the structure of scientific
articles and presentations; good citation practices.

Redacteazd si prezintd coerent rezultate
stiintifice in romdna si englezd; raspunde
argumentat la observatii si la recenzii

Digital tools for research, citation, and data processing
CT3 (databases, specialized software, reference
managers); responsible use of digital resources.

Utilizeaza  eficient instrumente digitale
specifice;  gestioneaza citarile; foloseste
responsabil resurse informatice in activitatea
de cercetare.

7. Rezultatele disciplinei invatarii specifice

Cunostinte si intelegere (Knowledge and understanding)

1. Aplicarea conceptelor si teoriilor din domeniul chimiei computationale pentru dezvoltarea de proiecte si rezolvarea

problemelor

2. Capacitatea de a intelege si interpreta date complementare pentru caracterizarea compusilor si proceselor chimice, de
a exprima si argumenta interpretarea datelor pe baza coreldrii rezultatelor si a compararii cu datele din literatura de

specialitate

3. Analiza critica si utilizarea metodelor si tehnicilor avansate pentru evaluarea cantitativa si calitativa a notiunilor de

chimie computationala

2 Se mentioneaza rezultatele invatarii specifice programului de studiu la dezvoltarea carora contribuie disciplina
pentru care se elaboreaza fisa. Enunturile, preluate fara modificari din Planul de invatamant in functie de tipul

disciplinei (DF/DS/DC) se trec in dreptul competentei asociate.




8. Continuturi

8.1 Curs

Metode de predare - invatare

Observatii3

8.1.1. Introducere in chimia
computationala, definirea domeniului,
relatia cu celelalte ramuri ale chimiei

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.2. Suprafete de energie potentiala

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.3. Mecanica moleculara

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.4. Orbitali moleculari

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.5. Metode semiempirice

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.6. Metode ab initio si post Hartree-
Fock

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.7. Teoria functionalelor de densitate

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.8. Metode hibride QM/MM

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.9. Proprietati spectroscopice

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.10. Determinarea distributiei de
sarcini; potentiale electrostatice
moleculare

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

8.1.11-12. Aplicatii In chimia medicinala

Prezentarea; Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Dezbaterea

Bibliografie

1. CJ. 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. L. Piela, Ideas of Quantum Chemistry, 2nd edition, Elsevier, 2014.
5. A. Lupan, A.M.V. Branzanic, R. Silaghi-Dumitrescu, Elemente de chimie computationald, Presa Universitara Clujeang,

Cluj-Napoca, 2024

8.2 Seminar / laborator

Metode de predare - invatare

Observatii

8.2.1. Pachete software in chimie
computationald; elemente de baza ale
arhitecturii si manipuldrii fisierelor

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.2-3. Construction, editing, import,
export of models / (bio) molecules;
quality criteria

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.4. Tipuri de calcule si metode in cele
mai comune pachete software; alegerea
metodologiei de calcul

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.5-6. Calcule single-point, optimizari
geometrice, elemente de conformatie;
criterii pentru evaluarea succesului
procedurii

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.7-8. Calcule ale proprietatilor
moleculare si supramoleculare

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.9-10. Calcule ale reactivitatii si
starilor de tranzitie

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

8.2.11-12 Calcule pe sisteme biologice,
situsurilor active

Conversatia, Invitarea prin
descoperire, Rezolvarea problemelor

3 De exemplu aspecte organizatorice, recomandari pentru studenti, aspecte specifice legate de curs/seminar cum
ar fi invitarea unor practicieni in domeniu etc.




Bibliografie
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metallaborane structures, Structure and Bonding, 2021, 139.

7. H. Casian, A. Lupan, R. B. King, High-spin face-capped deltahedra in divanadadicarbaboranes are very different from
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9. Evaluare

9.3 Pondere din

Tip activitate 9.1 Criterii de evaluare* 9.2 Metode de evaluare5 s
nota finald

Corectitudinea raspunsurilor - intelegerea
si Invatarea corecta a notiunilor si
conceptelor discutate in timpul cursurilor;
9.4 Curs Utilizarea corecta a conceptelor invatate in
contexte noi.

Rezolvarea corectd a problemelor din
cadrul subiectelor de examen

Raport scris cu interpretarea

. . 50%
lucrarilor practice

Corectitudinea raspunsurilor - Intelegerea
si Invatarea corecta a notiunilor si
conceptelor discutate in timpul cursurilor;
Utilizarea corecta a conceptelor invatate in
contexte noi.

Raport scris cu interpretarea

< . 50%
lucrarilor practice

9.5 Seminar/laborator

Calitatea rapoartelor scrise

9.6 Standard minim de promovare
Cunoasterea adecvata a cel putin unei tehnici pentru fiecare modul.

10. Etichete ODD (Obiective de Dezvoltare Durabila / Sustainable Development Goals)®

Rl
[ ]
40

& Eticheta generala pentru Dezvoltare durabila

4

4 Criteriile de evaluare trebuie sa reflecte direct rezultatele Invatarii vizate la nivel de program de studii, respectiv
la nivel de disciplina. Mai concret, se evalueaza achizitiile de invatare mentionate in rezultatele anticipate ale
invatarii.

5 Se recomanda stabilirea atat a metodelor de evaluare finala, cat si a strategiei de evaluare pe parcurs.

6 Selectati o singura eticheta, cea care, in conformitate cu Procedura de aplicare a etichetelor ODD in procesul
academic, se potriveste cel mai bine disciplinei. Daca disciplina trateaza tema dezvoltarii durabile la modul general
(de ex. prin prezentarea/introducerea cadrului general al dezvoltarii durabile etc.) atunci se poate aloca eticheta
generalad de Dezvoltare Durabila. Daca niciuna dintre etichete nu descrie disciplina, selectati ultima optiune: ,Nu
se aplicd nici o etichetd”.



https://green.ubbcluj.ro/procedura-de-aplicare-a-etichetelor-odd/
https://green.ubbcluj.ro/procedura-de-aplicare-a-etichetelor-odd/
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Data avizarii in CSDC: Semnatura directorului SDC

Prof. dr. Niculina Daniela Hidade
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