1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI
Chimie Cuanticd

Anul universitar 2026-2027

1.1. Institutia de Invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai din Cluj-Napoca

1.2. Facultatea

Facultatea de Chimie si Inginerie Chimica

1.3. Departamentul Chimie
1.4. Domeniul de studii Chimie
1.5. Ciclul de studii Licenta

1.6. Programul de studii / Calificarea

CHIMIE FARMACEUTICA - DUAL

1.7. Forma de invatamant

cu frecventa

2. Date despre disciplina

2.1. Denumirea disciplinei | Chimie cuantica (Quantum chemistry)

Codul disciplinei | CLR2039

2.2. Titularul activitatilor de curs

Lect. dr. lonut-Tudor Moraru

2.3. Titularul activitatilor de seminar
/ Coordonator formatiune de studiu

Lect. dr. lonut-Tudor Moraru

2.4. Anul de studiu 11

2.5.Semestrul | 3 ‘ 2.6. Tipul de evaluare

Colocviu

2.7. Regimul disciplinei Obligatoriu 2.8. Tipul disciplinei

Disciplina fundamentala (DF)

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

3.1. Numadr de ore pe saptamang, din care: 4

predare

3.1.1 Nr. de ore pe saptdmana invatare-

2 din care: 3.2. curs

prin munca

3.1.2 Nr. de ore pe sdaptdmana invatare

2

2 3.3. seminar/ laborator/ lucrari
practice

3.4. Total ore din planul de invatamant
din care:

56

3.4.1 Numar total de ore de invatare-
predare

28 | din care: 3.5. curs 28

3.4.2 Numar total de ore de invatare
prin munca

28

3.6 seminar/laborator/ lucrari
practice

28

Distributia fondului de timp pentru studiul individual (SI) si activitati de autoinstruire (AI) ore

Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite (Al)

20

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

Pregdtire seminare/ laboratoare/ proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri

20

Tutoriat (consiliere profesionala)

Examinari

Alte activitati

3.7. Total ore studiu individual (SI) si activitati de autoinstruire (AI) din care:

71

3.7.1 invatare-predare

51

3.7.2 Invatare prin munca

20

3.8. Total ore pe semestru din care:

125

3.8.1 invatare-predare

60

3.8.2 Invatare prin munca

65

3.9. Numarul de credite din care:

3.9.1 invatare-predare

N

3.9.2 invatare prin munca




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

Se va stimula participarea interactiva.

Se vor pune la dispozitie materiale si informatii utile pentru
realizarea activitatilor.

Cursul se va desfasura on site In cadrul Facultatii de Chimie si
Inginerie Chimica.

Utilizarea telefonului sau a altor dispozitive electronice este
permisa doar pentru activitatile din cadrul cursului.

5.2. de desfasurare a seminarului/ laboratorului /

Prezenta la activitatile de seminar este obligatorie in conditiile

lucradrilor practice

stabilite prin regulament.

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

Competente profesionale

Codul <
. | Competenta
competentei
Gestioneaza procedurile de analiza chimica
CP1 , ;
Manages chemical analysis procedures
Documenteaza rezultatele analizelor.
CP2
Documents the analyses results
Aplica tehnici de analiza statistica.
CP3 . ; .
Apply statistical analysis techniques.
Competente transversale
Codul . | Competenta
competentei
Aplica proceduri de siguranta in laborator.
CT1 .
Apply safety procedures in the laboratory.

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

Rezultatele invatarii vizate prin disciplina

CT1 The student/graduate understands the principles of
chemometrics, bioelectrochemistry, and
spectroscopic methods for determining the molecular
structure and properties of compounds with
pharmacologic.

Codul Cunostinte si intelegere Abilitati academice specifice
competentei (Knowledge and understanding) (Specific academic skills)
Studentul/absolventul intelege principiile < . <
/ L velege princip Studentul/absolventul colecteaza, organizeaza
chemometriei, bioelectrochimiei si a metodelor . o . 2
) . . si prelucreaza date experimentale utilizand
spectroscopice pentru determinarea structurii ; . .
. e . . ... | instrumente digitale, tehnici de separare
moleculare si a proprietatilor compusilor cu aplicatii . VPR oo
CP1.2. 3 in farmacolc;gie ’ i pentru analiza calitativa si cantitativa.

The student/graduate collects, organizes, and
processes experimental data using digital tools,
separation techniques, and sample preparation
methods for qualitative and quantitative
analysis.

7. Rezultatele invatarii specifice disciplinei

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.




Cunostinte si intelegere (Knowledge and understanding)

Studentul/absolventul utilizeaza corect teoriile si principiile fundamentale ale chimiei in context didactic si in laborator.
The student/graduate correctly uses fundamental theories and principles of chemistry in teaching and laboratory contexts.

Abilitati academice specifice (Specific academic sKkills)

Studentul analizeaza si evalueaza corect notiuni fundamentale de structura chimica si chimie cuantica si aplica teoriile si
conceptele fundamentele pentru redarea si interpretarea caracteristicilor structurale si electronice ale sistemelor
chimice si biochimice.

The student analyzes and evaluates fundamental concepts of chemical structure and quantum chemistry, and applies
fundamental theories and concepts to describe and interpret the structural and electronic characteristics of chemical
and biochemical systems.

Studentul rezolva probleme de structura chimica complexa utilizand metote/teorii/concepte teoretice (computationale)
interdisciplinare.

The student solves complex chemical structure problems using interdisciplinary theoretical (computational) methods,
theories, and concepts.

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare - invatare Observatii3

8.1.1. Introducere. Notiuni generale.
Modele atomice.

8.1.2. Ecuatia lui Schrédinger pentru
atomi hidrogenoizi. Orbitali atomici
hidrigenioizi. Spinul electronic.

8.1.3. Metode de aproximatie in chimia
cuantica. Atomi polielectronici. Orbitali
atomici.

8.1.4. Structura moleculei. Aproximatia
Born-Oppenheimer. Molecule diatomice
si poliatomice. Teoria legaturii de valenta
(TLV). Hibridizare.

8.1.5. Teoria orbitalilor moleculari.
Concepte generale. Diagrame de orbitali
moleculari pentru molecule homo- si
heterodinucleare si sisteme complexe de

tipul AXs (n = 2). Descrierea,f

8.1.6. Seturi de baza. Concepte generale. Explicatia, Cursul este organizat in sedinte
Metoda Hiickel - principii fundamentale Conversatia, saptamanale de 2 ore.

si aplicatii asupra sistemelor m-conjugate. Problematizarea.

8.1.7. Metode ab-initio. Principii
fundamentale. Teoria Hartree-Fock (HF).
Metode post-HFE. Corelatia electronica.

8.1.8. Calcule semipempirice. Metoda
DFT.

8.1.9. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare I. Optimizarea geometriei.
Studiul izomerilor. Suprafete de energie
potentiala.

8.1.10. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare II. Aplicatii in spectroscopia
vibrationala. Calculul ZPVE si a functiilor
termodinamice de stare.

8.1.11. Calculul starilor de tranzitie.
Aplicatii in studiul mecanismelor de
reactie.

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



8.1.12. Calculul starilor excitate. Metoda
TD-DFT. Aplicatii in spectroscopia de
absorbtie UV-Vis.

8.1.13. Introduce In mecanica moleculara
(MM). Metode hibride QM /MM. Aplicatii
1n studiul sistemelor biochimice.

8.1.14. Docking molecular. Aplicatii in
chimia farmaceutica.

Bibliografie:

1. D.D.Fitts, ,PRINCIPLES OF QUANTUM MECHANICS as Applied to Chemistry and Chemical Physics”, Cambridge

University Press, 1999.

v W

Mechanics”, Kluwer Academic Publishers, 2003.

P. W. Atkins, R.S. Friedman, ,,Molecular Quantum Mechanics”, Oxford University Press, USA; 5 edition, 2010.
L. N. Levine, ,Quantum Chemistry”, Prentice Hall, 7th Edition, 2013.
C.]. Cramer, ,Essentials of Computational Chemistry, Theories and Models”, Wiley, 2004.

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

8.2 Seminar / laborator Metode de predare - invatare Observatii
Bibliografie
8.3 Lucrari
practice/laborator/invatare prin Metode de predare - invatare Observatii

munca (desfasurate la OE)

8.1.1. Introducere. Notiuni generale.
Modele atomice.

8.1.2. Ecuatia lui Schrédinger pentru
atomi hidrogenoizi. Orbitali atomici
hidrigenioizi. Spinul electronic.

8.1.3. Metode de aproximatie in chimia
cuantica. Atomi polielectronici. Orbitali
atomici.

8.1.4. Structura moleculei. Aproximatia
Born-Oppenheimer. Molecule diatomice
si poliatomice. Teoria legaturii de valenta
(TLV). Hibridizare.

8.1.5. Teoria orbitalilor moleculari.
Concepte generale. Diagrame de orbitali
moleculari pentru molecule homo- si
heterodinucleare si sisteme complexe de
tipul AXn (n 2 2).

8.1.6. Seturi de baza. Concepte generale.
Metoda Hiickel - principii fundamentale
si aplicatii asupra sistemelor m-conjugate.

8.1.7. Metode ab-initio. Principii
fundamentale. Teoria Hartree-Fock (HF).
Metode post-HFE. Corelatia electronica.

8.1.8. Calcule semipempirice. Metoda
DFT.

8.1.9. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare I. Optimizarea geometriei.
Studiul izomerilor. Suprafete de energie
potentiala.

8.1.10. Calculul proprietatilor sistemelor
moleculare II. Aplicatii in spectroscopia
vibrationala. Calculul ZPVE si a functiilor
termodinamice de stare.

8.1.11. Calculul starilor de tranzitie.
Aplicatii in studiul mecanismelor de
reactie.

Descrierea,f
Explicatia,
Conversatia,
Problematizarea

Activitatile practice sunt organizate
in sedinte saptamanale de 2 ore.




8.1.12. Calculul starilor excitate. Metoda
TD-DFT. Aplicatii in spectroscopia de

absorbtie UV-Vis.

8.1.13. Introduce In mecanica moleculara
(MM). Metode hibride QM /MM. Aplicatii
1n studiul sistemelor biochimice.

8.1.14. Docking molecular. Aplicatii in

chimia farmaceutica.

Bibliografie

9. Evaluare

Tip activitate

9.1 Criterii de evaluare*

9.2 Metode de evaluare®

9.3 Pondere din
nota finala

Corectitudinea raspunsurilor —
insusirea siintelegerea corecta a
problematicii tratate la curs

Examen scirs
Notarea este conditionata de
efectuarea activitatilor de laborator

Intentia de frauda la examen se

9.4 Curs 50 %
pedepseste cu eliminarea din examen.
Rezolvarea corecta a problemelor
Frauda la examen se pedepseste prin
exmatriculare conform regulamentului
ECST al UBB
9.5
Seminar/laborator/lucra - - -
ri practice
10.5.1 invitare-predare | Nu este cazul Nu este cazul
Corectitudinea raspunsurilor —
10.5.2 invatare prin insusirea si intelegerea corecta a Test practic, notarea referatelor 50 %

munca

problematicii; calitatea referatelor
pregatite

9.6 Standard minim de promovare

0 parte a activitatilor de invatare-predare (curs, respectiv seminar/laborator) se pot desfasura exclusiv in format online
sincron, conform reglementarilor nationale si ale universitatii/facultatii, respectiv in functie de decizia titularului de
disciplina, aceste aspecte fiind aduse la cunostinta studentilor in primele doua saptamani de la inceperea semestrului.
Pentru promovarea disciplinei, este obligatorie prezenta la minimum 90% dintre seminare/laboratoare, fata in fata, in
spatiul campusului universitar, respectiv la minimum 90% din lucrarile practice aferente invatarii prin munca desfasurate

la operatorul economic.

Evaluarea pentru activitatile de Invatare prin munca (pct. 10.5.2) este realizata de catre cadrul didactic coordonator cu
participarea tutorelui desemnat de OE. Pentru promovarea disciplinei este obligatorie sustinerea probei de evaluare in

sesiunea de examene.

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.




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

1
M,

C Eticheta generala pentru Dezvoltare durabila

EDUCATIE APA CURATA
DE CALITATE §I SANITATIE

(]

SANATATE
SI BUNASTARE

9

b %

. . r .
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RESPONSABILE A EFICIENTE REALIZAREA X .
i @ W OBIECTIVELDR apllCﬁ nici
(; m ~£: @ o eticheta
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Data completdrii: Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar /

21.04.2026 Lect. Dr. lonut Tudor Moraru Coordonator formatiune de studiu

Lect. Dr. Ionut Tudor Moraru

Semnéturd tutore operator economic

Data avizarii in departament: Semnatura directorului de departament

28.04.2026 Habil Prof. dr. Ing. Monica loana Tosa

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
generald de Dezvoltare Durabilad. 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/

