FISA DISCIPLINEI

ELEMENTE DE MODELARE MOLECULARA

1. Date despre program

Anul universitar 2026-27

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

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

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 | Evaluare pe parcurs

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. 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 (Al) ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite (Al) 30
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 20
Pregdtire seminare/ laboratoare/ proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri 10
Tutoriat (consiliere profesionala) 5
Examinari 4

Alte activitati

3.7. Total ore studiu individual (SI) si activitati de autoinstruire (Al) 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 | Cunostinte de baza in chimie, structura moleculara

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1. de desfasurare a cursului

e Sala prevazuta cu tabla si videoproiector.
« Studentii se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile inchise
« Se va stimula participarea interactiva.

5.2. de desfasurare a seminarului/ laboratorului

e Completarea / predarea referatelor se face la o saptamana la
laboratorul urmator;

« Studentii nu pot ldsa nesupravegheata o instalatie in functiune
» Este interzis accesul cu mancare/bautura in laborator




6.1. Competentele dobindite in urma absolvirii programului de studii (se preiau din planul de invatamant)?!

Competente profesionale

Codul <
. | Competenta
competentei
CP1 Utilizarea avansata a conceptelor si principiilor fundamentale in sinteza chimica moderna.
CP4 Caracterizarea structurald complexad a compusilor anorganici, bioanorganici, organici, organometalici si
supramoleculari cu aplicatii in industria farmaceutica si cosmetica.
CPS Identificarea si definirea unui subiect de cercetare, elaborarea si punerea in practica a unui plan de
realizare a obiectivelor propuse si valorificarea rezultatelor obtinute.
Competente transversale
Codul <
. | Competenta
competentei
Planificarea, monitorizarea si asumarea sarcinilor profesionale ale unui grup/ grupuri profesional(e)
CT2 subordonate. Demonstrarea capacitatii de coordonare a activitatii, gdndire analitica, adaptabilitate si
flexibilitate, colaborare cu membrii echipei
CT3 Aplica principiile eticii si integritatii stiintifice in activitatile de cercetare.

6.2. Rezultatele invatarii specifice programului de studii (se preiau din planul de invataméant)?

Rezultatele invatarii vizate prin disciplina

Codul Cunostinte si intelegere Abilitati academice specifice
competentei (Knowledge and understanding) (Specific academic skills)
CP1 Cunoaste metodele avansate, teoriile si metodelor Aplica metode si tehnici moderne de analiza si
specifice chimiei si fizicii in cercetare. caracterizare utilizate In cercetare.
Utilizeaza software-uri specializate si algoritmi
- . .. . | pentruasimula procese chimice si fizice,
Intelege modelarea si simularea proceselor chimice si A : ’ .
CP4 L . ’ . ’ analizand datele obtinute pentru a prezice
fizice prin metode computationale avansate. VR 7 , o -
proprietatile sistemelor si a optimiza conditiile
experimentale.
CPS Cunoaste metodele avansate de analiza si Aplicd metode si tehnici moderne de analiza si
caracterizare a compusilor organici si anorganici. caracterizare utilizate in laboratoare de chimie.
. . Capacitatea de a efectua caracterizarea fizico-
Cunoaste procesele tehnologice de obtinere a CoL S .
’ L > , chimica a produselor farmaceutice si cosmetice
formelor farmaceutice si a preparatelor cosmetice, 1 L ) .
CT2 N A . (stabilitate, reologie, dimensiunea particulelor)
rolul excipientilor utilizati si mecanismele de ) ) .
: ; e si de a aplica standardele de asigurare a
eliberare a substantelor active. s
’ calitatii.
Cunoaste conceptele de sinton, echivalent sintetic si Aplicad deconectarile strategice si analiza
CT3 transformari de grup functional (FGI) necesare retrosintetica pentru a proiecta rute de sinteza

pentru deconstructia logica a moleculelor organice
complexe.

eficiente, selectand precursori accesibili si
optimizand stereochimia

7. Rezultatele invatarii specifice disciplinei

Cunostinte si intelegere (Knowledge and understanding)

1. Familiarizarea studentilor cu notiuni de baza si avansate, concepte, teorii si modele de baza din domeniul modelarii

moleculare

2. 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.

1 Se vor prelua din Planul de invatamant 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 aferentd acelei categorii.

Z 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.




Abilitati academice specifice (Specific academic skills)

1. Dobandirea cunostintelor pentru dezvoltarea si utilizarea chimiei cuantice in studiul structurilor moleculare si a

proceselor chimice

2. Dobandirea cunostintelor pentru determinarea si interpretarea proprietatilor structurale ale compusilor chimici cu

ajutorul modelarii moleculare.

8. Continuturi

8.1 Curs

Metode de predare - invatare

Observatiis

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

12. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare, determinarea distributiei de
sarcing, 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. 1. Silaghi-Dumitrescu, D. Horvath, Mecanicd 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 - invatare

Observatii

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

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

2. Construirea de modele moleculare pe

Experimentul; Explicatia;

sedinte de o ora

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




calculator. Programe utilizate.

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

test

9. Stari de tranzitie

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

10. Modelarea reactivitatii chimice la
nivel molecular.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

11. Construirea modelelor implicind mai
mult decit o molecula: sisteme
supramoleculare, nanosisteme

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

12. Modelarea formei si energiei
sistemelor supramoleculare

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

13. Tehnici dinamice

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Descrierea;
Problematizarea

14. Evaluare pe parcurs, prezentare
referat

Prezentare studiu de literatura

Bibliografie

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

California, 1996.
2. Spartan - Tutorial and User Guide
3. referate de laborator

9. Evaluare

Tip activitate

9.1 Criterii de evaluare*

9.2 Metode de evaluare>

9.3 Pondere din
nota finala

Corectitudinea raspunsurilor - Intelegerea
si aplicarea corectd a problematicii tratate

verificare pe parcurs - test

9.4 Curs < . . Intentia de frauda la examen | 30%
Rezolvarea corecta a exercitiilor si ’ o
se pedepseste cu eliminarea
problemelor. .
din examen.
Notarea se face pe baza
Rezolvarea corecta a temelor pe parcursul raportului scris si a datelor
9.5 Seminar/laborator pep din fisiere anexe solicitate 30%

semestrului.

pentru activitatile de
modelare

4 Criteriile de evaluare trebuie sa reflecte direct rezultatele Invatdrii vizate la nivel de program de studii,

respectiv la nivel de disciplind. 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.




Rezolvarea sarcinilor practice - cercetare

Intocmirea si prezentarea
unui referat pe baza
calculelor proprii

40%

9.6 Standard minim de promovare

Nota 5 (cinci) la testele de verificare conform baremului, Prezentarea problemelor de seminar si al referatului.

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

Eticheta generala pentru Dezvoltare durabila

SANATATE EDUCATIE APA CURATA MUNCA DECENTA 9
§1 BUNASTARE DE CALITATE SISANITATIE §1 CRESTERE §1 INFRASTRUCTURA
. ECONOMICA
. .
INEGALITATI ACTIUNE VIATA PACE, JUSTITIE PARTENERWATE
10 REDUSE 1 CLIMATICA 14 ACVATICA 16 SIINSTITUTH 17 PENTRU Nu se
EFICIENTE g‘nltly"n:ltlnm o
- @ : aplica nici
@ o eticheta
. . [ [ [ . . -

Data completarii:

25.04.2026

Semnatura titularului de curs

Lector Dr. Ing. Attila-Zsolt KUN

Data avizarii in departament:

30.04.2026

Semnatura titularului de seminar

Lector Dr. Ing. Attila-Zsolt KUN

Semnatura directorului de departament

Prof. Habil. dr. ing. Paizs Csaba

6 Selectati o singura etichetd, 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 generala 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/

