FISA DISCIPLINEI

Aspecte moleculare in procese chimice

1. Date despre program

Anul universitar 2026/2027

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

Inginerie chimica

1.5. Ciclul de studii

Master

1.6. Programul de studii / Calificarea

Chimia si ingineria nano- si biomaterialelor

1.7. Forma de invatamant

Invatamant cu frecventi

2. Date despre disciplina

2.1. Denumirea disciplinei | Aspecte moleculare in procese chimice Codul disciplinei | CMM8247

2.2. Titularul activitatilor de curs

Lector dr. Nagy Levente Csaba

2.3. Titularul activitatilor de seminar

Lector dr. Nagy Levente Csaba

2.4. Anul de studiu 11

2.5.Semestrul | 3 ‘2.6.Tipuldeevaluare 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. 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) :’;
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) 6
Examinari 3
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 o Nu este cazul

4.2. de competente | o Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1. de desfasurare a cursului

Sala cu proiector multimedia si ecran de proiectie, sau tabla
interactiva.

Studentii se prezintad la curs cu telefoanele mobile pe modul
silentios

5.2. de desfasurare a seminarului/ laboratorului

Sala cu proiector multimedia si ecran de proiectie, sau tabla
interactiva.

Laborator dotat cu calculatoare si software specific.

Nu se permite intarzierea.




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

Competente profesionale

Codul <
. | Competenta
competentei
CP1 Competente de cunoastere, analiza si utilizarea conceptelor si teoriilor avansate din domeniul chimiei si
ingineriei nano- si biomaterialelor.
Capacitatea de a proiecta experimente si procese de obtinere a nano- si biomaterialelor folosind
CP2 . . cia y o . .
instrumente asistate de calculator si tindnd cont de aspectele dezvoltarii durabile.
CP5 Identificarea, definirea si realizarea unor teme de cercetare in domeniul ingineriei de bio- si
nanomateriale.
Competente transversale
Codul <
. | Competenta
competentei
CT1 Abilitatea de a lucra autonom pentru elaborarea, programarea si implementarea cu initiativa proprie a
actiunilor din planurile de cercetare dezvoltate.
CT2 Capacitatea de a conduce sau participa la echipe de cercetare internationale in cadrul proiectelor de
cercetare sau de transfer a rezultatelor cercetarii catre industrie sau societate.

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

Rezultatele invatarii vizate prin disciplina

Codul Cunostinte si intelegere Abilitati academice specifice
competentei (Knowledge and understanding) (Specific academic skills)
1. Realizarea unor tehnologii de obtinere a bio- si 1. Elaborarea proiectelor integrate, bazate pe
CcP2 nanomaterialelor, bazata pe instrumente CAD, instrumente CAD, pentru dezvoltarea creativa a
precum si caracterizarea acestora. tehnologiilor pentru bio- si nanomateriale.

2. Utilizarea metodelor calitative si cantitative
de evaluare a factorilor de risc, siguranta in
operare si de management, pentru elaborarea
proiectelor noi de management a resurselor si
calitatii.

2. Cunoasterea conceptelor, teoriilor specifice
managementului resurselor si a calitatii pentru
ingineria de proceselor bio- si nanotehnologice, in
contextul dezvoltarii durabile.

CT2

7. Rezultatele invatarii specifice disciplinei

Cunostinte si intelegere (Knowledge and understanding)

1. Studentul detine cunostinte aprofundate privind bazele teoretice ale modelarii moleculare, inclusiv principiile
mecanicii moleculare si ale metodelor de chimie cuantica (ab initio, Hartree-Fock, DFT).

2. Studentul Intelege conceptul de suprafata de energie potentiala si rolul acesteia In analiza conformationala si in
interpretarea stabilitatii moleculelor.

3. Studentul cunoaste fundamentele teoriei orbitalilor moleculari, importanta seturilor de baza, precum si domeniul de
aplicabilitate si limitarile diferitelor aproximatii din chimia cuantica.

4. Studentul intelege principiile descrierii starilor electronice excitate si metodologia determinarii mecanismelor de
reactie prin metode computationale (stari de tranzitie, coordonate de reactie).

5. Studentul cunoaste bazele modelarii biomoleculare, inclusiv modelarea structurii proteinelor prin omologie,
interactiunile proteina-ligand, precum si fundamentele teoretice ale metodelor QSAR/QSPR.

Abilitati academice specifice (Specific academic skills)

1. Studentul este capabil sa utilizeze programe de modelare moleculara pentru vizualizarea, editarea si analiza
cantitativa a structurilor moleculare.

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.



2. Studentul este capabil sa selecteze si sa aplice metode computationale adecvate (mecanica moleculard, ab initio, DFT,
metode semiempirice) pentru rezolvarea problemelor chimice specifice.

3. Studentul este capabil sa exploreze suprafete de energie potentiala, sa efectueze analize conformationale si sa
identifice structuri stabile si stari de tranzitie.

4. Studentul este capabil sa modeleze mecanisme de reactie, inclusiv optimizarea starilor de tranzitie si determinarea
traseelor de reactie prin calcule de chimie cuantica.

5. Studentul este capabil sa investigheze sisteme biomoleculare, inclusiv modelarea proteinelor prin omologie,
realizarea studiilor de andocare moleculara proteina-ligand, precum si aplicarea si interpretarea modelelor
QSAR/QSPR.

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare - invatare Observatii3
8.1.1 Prezentarea disciplinei, Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
cunostintelor si abilitatilor dobandite, Problematizarea

cerintelor pentru promovare.
Introducere in modelarea moleculara.

8.1.2 Interactiuni de legatura (legaturi, Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
unghiuri, unghiuri diedre). Mecanica Problematizarea

moleculara

8.1.3 Suprafata de energie potentiala. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
Analiza conformationala. Problematizarea

8.1.4 Introducere in grafica moleculara. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

Programe pentru vizualizarea, editarea si | Problematizarea
analiza structurilor moleculelor.

8.1.5 Bazele teoriei orbitalilor moleculari. | Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

Seturi de baza. Problematizarea

8.1.6 Metode MO ab initio si Hartree-

Fock.

8.1.7 Metode MO semiempirice. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
Problematizarea

8.1.8 Teoria functionalelor de densitate Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

(DFT). Problematizarea

8.1.9 Stari electronice excitate. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
Problematizarea

8.1.10 Metoda hibrida mecanica cuantica | Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

si mecanica moleculara QM /MM. Problematizarea

8.1.11 Modelarea structurii proteinelor Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

pe baza de omologie. Alinierea Problematizarea

proteinelor.

8.1.12 Determinarea mecanismelor de Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

reactie prin calculul starilor de tranzitie. Problematizarea

8.1.13 Metode QSAR/QSPR. 3D-QSAR. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;
Problematizarea

8.1.14 Interactiuni proteina-ligand. Prelegerea; Explicatia; Conversatia;

Andocare moleculara. Problematizarea

Bibliografie

1. Nagy, L.C. Suport de curs.

2. Tasi Gy,; Szdmitogépes kémia. JATEPress Szeged, 2010.

3. Holtzl T, Veszprémi T.; Kémiai szimuldcidk az atomoktdl a vegyipari reaktorokig. Akadémiai kiadé, 2019.

4. Cramer C.].; Essentials of computational chemistry, theories and models. Wiley, 2004.

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

Mechanics. Kluwer Academic Publishers, 2003.

8.2 Seminar / laborator Metode de predare - invatare Observatii

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



8.2.1 Prezentarea programelor utilizate.
Formate de fisiere pentru modele
moleculare.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

8.2.2 Construirea de modele moleculare
pe calculator.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

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

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

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

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

5-6. Modelarea de proprietati moleculare
complexe detectabile la nivel
macroscopic

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

7-8. Construirea modelelor implicind mai
mult decit o moleculd; sisteme
supramoleculare, nanosisteme

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

9-10. Modelarea reactivitatii chimice la
nivel molecular si supramolecular

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

11-12. Modelarea formei si energiei
sistemelor supramoleculare si a
nanosistemelor.

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

13. Tehnici dinamice

Experimentul; Explicatia;
Conversatia; Problematizarea

14. Evaluare

Test

Bibliografie

1. Foresman ].B., Frisch A.; Exploring chemistry with electronic structure methods. 3rd ed., Gaussian, Inc.: Wallingford,

CT, 2015.

2. Hehre W.],, Shusterman A. ], Huang W. W,; A laboratory book of computational organic chemistry, Wavefunction,

Irvine, California, 1996.

3. Hinchliffe A.; Molecular modelling for beginners. Wiley, 2008.

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 corecta a problematicii tratate

Examen oral - prezentarea

9.4 Curs la curs referatului pe o tema din 50%
Rezolvarea corecta a exercitiilor si tematica disciplinei.
problemelor.
Corectitudinea raspunsurilor - Insusirea si
intelegerea corectd a problematicii tratate
9.5 Seminar/laborator la seminar. Temele de seminar se 50%

Rezolvarea corecta a temelor pe parcursul
semestrului.

Rezolvarea sarcinilor practice

predau la datele stabilite.

9.6 Standard minim de promovare

Nota 5 (cinci) la examen conform baremului.

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)®
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Data completarii: Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar
20.04.2026 Lect. dr. NAGY Levente Csaba Lect. dr. NAGY Levente Csaba
Data avizarii in departament: Semnatura directorului de departament
25.04.2026 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
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/

