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FISA DISCIPLINEI

Elemente de modelare moleculara

1. Date despre program

Anul universitar 2025-26

Facultatea de Chimie si Inginerie Chimica

1.1. Institutia de Invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai din Cluj Napoca

1.2. Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3. Departamentul

Chimie si Inginerie Chimica al Liniei Maghiare

1.4. Domeniul de studii

Chimie

1.5. Ciclul de studii

Master

1.6. Programul de studii / Calificarea

Tehnici moderne de sinteza in chimie

1.7. Forma de Invatamant

Invatamant cu frecventa

2. Date despre disciplina

2.1. Denumirea disciplinei Elemente de modelare moleculara Codul disciplinei | CMM6634

2.2. Titularul activitatilor de curs

Lector Dr. Ing. Attila-Zsolt KUN 4

2.3. Titularul activitatilor de seminar

Lector Dr. Ing. Attila-Zsolt KUN

2.4. Anul de studiu I1 2.5. Semestrul 3

2.6. Tipul
de evaluare

VP | 2.7.Regimul disciplinei | DS

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

3.1. Numar de ore pe saptamana 4 din care: 3.2. curs 2 3.3. seminar/ laborator/ proiect 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 pentru studiul individual (SI) si activitati de autoinstruire (AI) ore
3.5.1. Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite (Al) 20
3.5.2. Documentare suplimentara in bibliotecd, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 14
3.5.3. Pregdtire seminare/ laboratoare/ proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri 23
3.5.4. Tutoriat (consiliere profesionala) 9
3.5.5. Examinari 3

3.5.6. Alte activitati

3.7. Total ore studiu individual (SI) si activitati de autoinstruire (AI) 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 | e Cunostinte de baza in chimie anorganica
5. Conditii (acolo unde este cazul)

. Sala prevazuta cu tabla si videoproiector.

5.1. de desfasurare a cursului

. Studentii se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile
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inchise
. Se va stimula participarea interactiva.
. Studentii se vor prezenta la laborator cu echipamentul de

protectie si vor respecta normele de protectia muncii
conform instructajului.

. Studentii vor primi in fiecare sedinta suportul de laborator
5.2. de desfasurare a seminarului/ laboratorului (referatul); s Al
. Completarea / predarea referatelor se face la o saptamana
la laboratorul urmator;
. Studentii nu pot lasa nesupravegheatd o instalatie in
functiune
. Este interzis accesul cu mancare/bautura in laborator

In acord cu principiile si valorile promovate, potrivit Codului de Etici al Universititii Babes-Bolyai art. 39,
»discriminarea sau tratarea inegala a membrilor comunitatii universitare, bazata explicit ori implicit pe criterii
extraprofesionale precum rasa, sexul, etnia, religia, apartenenta la grupuri minoritare, convingerile politice,
orientarile si preferintele personale etc.” sunt interzise si reprezinta incalcari ale obligatiilor privind dreptatea
si echitatea.

6. Competentele specifice acumulate!

Competente profesionale/esentiale

C1. Caracterizarea structurald complexa a compusilor anorganici, bioanorganici, organici,
organometalici si supramoleculari

C1.1. Identificarea metodelor adecvate si specifice pentru caracterizarea structurald complexa a
compusilor anorganici, bioanorganici, organici, organometalici si supramoleculari

C1.2. Stabilirea modalitatilor de atribuire a structurii si corelarea informatiei oferite de diverse metode
C1.3.Utilizarea corecta si adecvata a metodelor specifice de caracterizare structurald a compusilor
anorganici, bioanorganici, organici, organometalici si supramoleculari

C1.4. Analiza critica a metodelor de caracterizare structurald a compusilor anorganici, bioanorganici,
organici, organometalici si supramoleculari

C1.5. Elaborarea unui proiect bazat pe date de literatura pentru caracterizarea structurala completa a
unui reprezentant din clasele de compusi studiate

C2. Studiul relatiei structura -proprietati in design-ul, obtinerea si caracterizarea unor materiale cu
diverse aplicatii

C2.1. Descrierea si utilizarea de concepte, teorii si metode avansate in identificarea particularitatilor
structurale care confera unor compusi potential aplicativ

C2.2. Stabilirea modalitatilor teoretice si experimentale de corelare structura-proprietati

C2.3. Utilizarea relatiei structura-proprietati in determinarea potentialului aplicativ a compusilor
anorganici, bioanorganici, organici, organometalici si supramoleculari

C2.4. Analiza critica a diverselor abordari teoretice si experimentale in determinarea proprietatilor
care recomanda un compus/o clasa de compusi pentru utilizarea ca material

C2.5. Elaborarea unui proiect bazat pe date de literatura pentru identificarea relatiei dintre structura si

proprietati si caracterizarea unui reprezentant cu potential aplicativ din clasele de compusi studiate

Competente
transversale

Executarea sarcinilor solicitate conform cerintelor precizate si in termenele impuse, cu respectarea
normelor de etica profesionala si de conduita morala, urmand un plan de lucru prestabilit
Rezolvarea sarcinilor solicitate in concordanta cu obiectivele generale stabilite prin integrarea in
cadrul unui grup de lucru

Informarea si documentarea permanenta in domeniul sau de activitate

Preocuparea pentru perfectionarea rezultatelor activitatii profesionale prin implicarea in activitatile

desfasurate

1 Se poate opta pentru competente sau pentru rezultatele invitirii, respectiv pentru ambele. In cazul in
care se alege o singura variantd, se va sterge tabelul aferent celeilalte optiuni, iar optiunea pastrata va fi
numerotata cu 6.
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7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al
disciplinei

Familiarizarea studentilor cu notiuni de baza si avansate, concepte, teorii si
modele de bazad din domeniul modelarii moleculare

7.2 Obiectivele specifice

Imbogatirea cunostintelor de chimie structurala, prin adaugarea de noi
cunostinte, noi explicatii la bagajul deja existent; imbogatirea limbajului
chimic. Utilizarea corecta a notiunilor de chimie.

Dobandirea cunostintelor pentru imbunatatirea performantelor proceselor
chimice utilizand instrumente asistate de calculator

Dobandirea cunostintelor pentru dezvoltarea si utilizarea chimiei cuantice in
studiul structurilor moleculare si a proceselor chimice

Dobandirea cunostintelor pentru determinarea si interpretarea proprietatilor

structurale ale compusilor chimici cu ajutorul modelarii moleculare.

8. Continuturi

8.1 Curs

Metode de predare

Observatii

1. Introducere in modelarea moleculara,
definirea domeniului, relatia cu celelalte ramuri
ale chimiei

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

2. Suprafete de potential

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

3. Mecanica moleculara

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

4, Bazele teoriei orbitalilor moleculari. Seturi de
baza

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

5. Metoda MO ab initio Hartree-Fock

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

6. Metode MO semiempirice

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

7. Metode MO avansate, post- Hartree-Fock

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

8. Teoria functionalelor de densitate (DFT).

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

9. Metode hibride QM/MM

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

10. Metode de dinamica moleculara

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

11. Calculul proprietatilor sistemelor moleculare

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea
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12. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare: Determinarea distributiei de
sarcingd, potentiale molecualre electrostatice

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

13. Calculul starilor excitate

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

14. Determinarea mecanismelor de reactie prin
calculul starilor de tranzitie

Prelegerea; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

Bibliografie

1. C.]. 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 Molecular3, Presa Universitara Cluj-Napoca, 1996.

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

5. Gy.Tasi Szamitogépes kémia, JATEPress Szeged, 2010

6. Mueller M.R. Fundamentals of Quantum Chemistry.. Molecular Spectroscopy and Modern Electronic Structure
Computations Kluwer Academic Publishers, 2001

8.2 Seminar / laborator

Metode de predare

Observatii

1. Prezentarea lucrarilor, cerinte, mod de
intocmire a referatelor. Notiuni recapitulative.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

2. Construirea de modele moleculare pe
calculator. Programe utilizate.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

3. Modelarea formei moleculare si a energiei cu
ajutorul mecanicii moleculare

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

4. Modelarea formei moleculare si a energiei cu
ajutorul tehnicilor ab initio si semiempirice

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

5. Profile energetice. Analiza conformationala.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

6. Metode de analiza a functiei de
unda/densitatii electronice.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

7. Modelarea de proprietati moleculare
complexe detectabile la nivel macroscopic.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

8. Evaluare

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

9. Stari de tranzitie

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

10. Modelarea reactivitatii chimice la nivel
molecular.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

11. Construirea modelelor implicand mai mult
decat o molecula: sisteme supramoleculare,
nanosisteme

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

12. Modelarea formei si energiei sistemelor

Experimentul; Explicatia;
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supramoleculare Conversatia; Descrierea;

Problematizarea

13. Tehnici dinamice Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;

Problematizarea

14. Evaluare pe parcurs, prezentare referat Prezentare studiu de literatura

Bibliografie

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

2. Spartan '06. Tutorial and User Guide, Wavefunction, 2005.

3. Referatre de laborator

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

e Prin insusirea conceptelor teoretice si abordarea aspectelor practice incluse in disciplina Chimia nemetalelor
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 Examen scris - accesul | 30%
raspunsurilor - la examen este
intelegerea si aplicarea conditionat de
corecta a problematicii rezolvarea temelor de
tratate la curs seminar

Intentia de frauda Ila
Rezolvarea corectd a examen se pedepseste
exercitiilor si cu eliminarea din
problemelor. examen.

Frauda la examen se

pedepseste prin

exmatriculare conform

regulamentului ECST al

UBB

10.5 Seminar/laborator Corectitudinea Temele de seminar se | 30%
raspunsurilor - insusirea | predau la datele
si intelegerea corectd a stabilite de comun acord
problematicii tratate la cu studentii.
seminar. Notarea se face pe baza
Rezolvarea corecta a raportului scris si a
temelor pe parcursul datelor din fisiere anexe
semestrului. solicitate pentru

activitatile de modelare
10.6 Activitati pe parcurs Rezolvarea sarcinilor Intocmirea si 40%

practice - cercetare

prezentarea unui referat
pe baza calculelor
proprii

10.6 Standard minim de performanta
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e Nota 5 (cinci) la examen conform baremului.

11. Etichete ODD (Obiective de Dezvoltare Durabila / Sustainable Development Goals)?

EDUCATIE
DE GALITATE

i

Data completarii: Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar.

19.03.2025 —

Data avizarii in departament: Semnatura directorului de departament

Prof. habil. dr. ing. Csaba PAIZS

?Lu:"‘m-

2 Pastrati doar etichetele care, in conformitate cu Procedura de aplicare a etichetelor ODD in procesul
academic, se potrivesc disciplinei si stergeti-le pe celelalte, inclusiv eticheta generalda pentru Dezvoltare
durabild - daca nu se aplica. Daca nicio etichetd nu descrie disciplina, stergeti-le pe toate si scrieti "Nu se
aplica.".
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