1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant
superior

Univeristatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul

Chimie si Inginerie Chimica

1.4 Domeniul de studii

Chimie

1.5 Ciclul de studii

Master

1.6 Programul de studiu /
Calificarea

Tehnici moderne de sinteza in chimie

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei ‘ Relatia structuri-activitate biologici— CMM6644

2.2 Titularul activitatilor de curs

Conf.Dr. Gabriel Katona

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Conf.Dr. Gabriel Katona

2.4 Anul de studiu | Il [2.5 Semestrul | 2

2.6. Tipul de evaluare] E  |2.7 Regimul disciplinei] Op

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

3.1 Numar de ore pe
sdaptamana

3

Din care: 3.2 curs | 2 3.3 seminar/laborator | 1

3.4 Total ore din planul de
invatamant

42

Din care: 3.5 curs | 28 | 3.6 seminar/laborator | 14

Distributia fondului de timp:

ore

Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite

20

Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren

20

Pregétire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri

30

Tutoriat

Examinari

Alte activitati: ..................

3.7 Total ore studiu individual 79

3.8 Total ore pe semestru 125

3.9 Numarul de credite 5

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum e Nu este cazul

4.2 de competente e Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a e Studentii se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile inchise
cursului e Nu va fi acceptata intarzierea
5.2 De desfasurare a e Studentii se vor prezenta la seminar/laborator cu telefoanele mobile

seminarului/laboratorului nchise

laborator.

e Studentii se vor prezenta in laborator cu halat, manusi, carpa de

e Studentii nu pot lasa nesupravegheata o instaltie In functiune
e Predarea referatului de laborator se va face cel tarziu in sdptdmana

urmatoare desfasurarii efective a lucrarii
e Pentru predarea cu ntérziere se penalizeaza cu 0,5 puncte/zi
e Este interzis accesul cu mancare in laborator




6. Competentele specifice acumulate

e Operarea cu notiuni de teoria grafurilor si chimie matematica avansata
e Abilitatea de a utiliza diferitele tehnici de modelare a proprietatilor fizico-chimice si
biologice ale compusilor organici, precum si prelucrarea statistica a datelor

e Capacitatea de a utiliza notiuni in vederea proiectarii de noi structuri biologic active

Competente profesionale

e Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient si responsabil cu respectarea legislatiei si
deontologiei specifice domeniului sub asistenta calificata.
e Realizarea unor activitdti in echipa multidisciplinara utilizand abilitati de comunicare

interpersonala pentru indeplinirea obiectivelor propuse.

Competente
transversale

e Utilizarea eficienta a surselor informationale si a resurselor de comunicare si formare

profesionala asistata, atat in limba romana, cat si intr-o limba de circulatie internationala.

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e dobandirea cunostintelor teoretice privind modelarea moleculara,
disciplinei dezvoltarea capacitatii de rezolvare de probleme.

7.2 Obiectivele specifice e Acumularea de cunostinte teoretice de specialitate prin invatarea,
intelegerea si aplicarea conceptelor legate de chimia matematica
reactie

e Dezvoltarea capacitatii de analiza si sinteza a problemelor legate de
relatii structura chimica-proprietati fizico-chimice si biologice

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare Observatii

8.1.1. Notiuni introductive. Variabile. Prelegerea. Explicatia
Conversatia

8.1.2. Regresii mono, bi- si multivariabile utilizate Prelegerea. Explicatia

prelucrarea statistica a datelor Conversatia

8.1.3. Clasificarea si utilizarea modelelor QSPR Prelegerea; Explicatia
Conversatia

8.1.4. Clasificarea si utilizarea modelelor QSAR Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.5. Indici complecsi Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.6. Descriptori fragmentali Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea

8.1.7. Instrumente in proiectarea indicilor Explicatia; Conversatia;
Descrierea; Problematizarea;

8.1.8.Modele avansate QSAR Prelegerea; Explicatia

Conversatia; Descrierea
Problematizarea,

8.1.9. Modele QSAR 3D Prelegerea; Explicatia
Conversatia; Descrierea
Problematizarea;




8.1.10. Evaluarea calitativa a modelelor QSPR si Prelegerea; Explicatia
QSAR Conversatia; Descrierea

Problematizarea;

8.1.11. Programe utilizate in modelare Prelegerea; Explicatia

Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

8.1.12. Analiza de componete principale, PCA Prelegerea; Explicatia

Conversatia; Descrierea
Problematizarea,;

8.1.13. Proiectarea structurilor biologic active Prelegerea; Explicatia

Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

8.1.14. Aplicatii QSPR, QSAR Prelegerea; Explicatia

Conversatia; Descrierea
Problematizarea;

Bibliografie
1. M.V. Diudea, Topologie moleculara, Ed. Compres, 1995.
2. M. V. Diudea, (Ed.), QSPR/QSAR Studies by Molecular Descriptors, NOVA SCIENCE, New York,
2001., 438p.
3. M.V. Diudea; I. Gutman; L. Jantschi, Molecular Topology, NOVA SCIENCE, New York, 2002. ,
329p.
4. O. M. Minailiuc ans M. V. Diudea, TI-MTD Model. Applications in Molecular Design. In : M. V.
Diudea, Ed., QSPR/QSAR Studies by Molecular Descriptors. NOVA SCIENCE, New York, 2001,
pp. 363-388.
5. M. Dehmer (Ed.), K. Varmuza (Ed.), D. Bonchev (Ed.), F. Emmert-Streib (Series Ed.), Statistical
Modelling of Molecular Descriptors in QSAR/QSPR, Wiley-Blackwell 2012
6. M. Karelson, Molecular Descriptors in QSAR/QSPR, 2000
7. 1. Gutman (Ed.), B. Furtula (Ed.), Novel Molecular Structure Descriptors - Theory and Applications,
I and 11, University of Kragujevac, Kragujevac, Serbia, 2010
8.2 Seminar / laborator Metode de predare Observatii
Utilizarea programelor de calcul Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Constructia indicilor complecsi Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Constructia matricilor strat Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Analiza statistica Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Constructia de modele QSPR Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Constructia de modele QSAR Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;
Proiectare de structurilor noi Explicatia; Problematizarea;
Conversatia;

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

Prin insusirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in
disciplina, studentii dobandesc un bagaj de cunostinte consistent, in concordanta cu competentele
partiale cerute pentru ocupatiile posibile prevazute in Grila 1 — RNCIS.




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 —accesul la | 80%

insusirea si intelegerea corectd | examen este conditionat

a problematicii tratate la curs de sustinerea colocviului
Rezolvarea corectd a de laborator si prezentarea
problemelor referatelor de laborator
corespunzatoare tuturor
lucrarilor practice

Intentia de frauda Ia
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 — | Referat 20%
insusirea si intelegerea corecta
a problematicii tratate la
seminar

Calitatea referatelor pregatite
Activitatea desfasurata la
seminar

10.6 Standard minim de performanta

e Nota 5 (cinci) atat la colocviul de laborator cat si la examen conform baremului.

e Cunoasterea notiunilor introductive; intocmirea corecta a unui bilant de materiale (identificare sistem,
subsisteme, scrierea corecta a ecuatiilor de bilant de masd); elaborarea unui flux de separare (distilare
simpld); elaborarea unei diagrame cascada pentru sinteza unui subsistem de schimbéatoare de caldura.

Data completarii Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar
16 aprilie 2018 Conf.Dr. Kha\{ntﬁ)ng.babriel Conf.Dr. Kafona'Gabriel

_." ) _,"'\J W
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Data avizarii in departament Semnatura directorului de departament

16 aprilie 2018 Lect.Dr. Szab6 Gabriella Stefania




