1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant

superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

de matematica si Informatica

1.3 Departamentul

de Informatica

1.4 Domeniul de studii

Informatica

1.5 Ciclul de studii

Master

1.6 Programul de studiu

High Performance Computing and Big Data Analytics

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Calculul Proprietatilor Moleculare / Molecular Properties
Calculations

2.2 Titularul activitatilor de curs

Prof. dr. Vasile Chis

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Prof.dr. Vasile Chis

2.4 Titularul activitatilor de laborator

Prof.dr. Vasile Chis

2.5 Anul de Il | 2.6 Semestrul | IV | 2.7 Tipul de evaluare | Ex | 2.8 Regimul DS
studiu disciplinei
3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)
3.1 Numar de ore pe siptamana 3 Din care:

3.2curs | 2 3.3seminar |0 | 3.4 laborator | 1
3.5 Total ore din planul de invatamant | 42 | Din care:

3.6 curs | 28 3.7seminar |0 | 3.8 laborator | 12
Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupia manual, suport de curs, bibliografie si notite 56
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 10
Pregitire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 28
Tutoriat 15
Examinari 30

Alte activitati:

3.9 Total ore studiu individual 139
3.10 Total ore pe semestru 175
3.11 Numarul de credite 7

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum

Fizica moleculei, Calcul diferential si integral

4.2 de competente

Utilizarea calculatorului, prelucrarea si analiza informatiei

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 de desfasurare a cursului

Sala adecvata, tabla, videoproiector, computer

5.2 de desfasurare a




seminarului

5.3 de desfasurare a Sala adecvata, tabla, videoproiector, retea de calculatoare,
laboratorului acces internet

6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

- Aplicarea cunostintelor dobandite pentru definirea si formularea problemelor de
cercetare in domeniul chimiei computationale

- Efectuarea de calcule (experimente in silico) pe sisteme moleculare simple si
complexe si evaluarea rezultatelor acestora pe baza modelelor teoretice existente.

- Utilizarea infrastructurii de calcul pentru efectuarea de simulari si modelari
moleculare si pentru extragerea informatiei din baze de date specifice

- Corelarea rezultatelor experimentale si teoretice

- Comunicarea ideilor stiintifice complexe, a concluziilor experimentelor sau a
rezultatelor unui proiect stiintific.

- Utilizarea echipamentelor si programelor de calcul de proprietdti moleculare in
domenii

restranse sau interdisciplinare.

- Dezvoltarea si folosirea de aplicatii informatice pentru rezolvarea diferitelor probleme
de fizica

- Abordarea interdisciplinara a unor teme din domeniul fizicii

- Capacitate avansata de planificare si organizare.

Competente transversale

- Analiza critica si evaluarea modelelor stiintifice

- Participarea la un proiect de cercetare, planificarea si conducerea proiectelor de
cercetare

- Aplicarea valorilor si eticii profesiei de cercetdtor si executarea responsabild a
sarcinilor profesionale n conditii de autonomie si luare de decizii bazate pe evaluare si
autoevaluare.

- Aplicarea strategiilor de munca eficienta in echipa multidisciplinara pe diverse paliere
ierarhice.

- Utilizarea eficienta a surselor informationale si a resurselor de comunicare si formare
profesionala

asistatd, atat in limba romana, cat si intr-o limba de circulatie international.

- Autoevaluarea obiectivd a nevoii de formare profesionald, continud, 1n scopul
insertiei pe piata muncii si al adaptdrii la dinamica cerintelor acesteia si pentru
dezvoltarea personala si profesionala si

utilizarea eficientd a abilitatilor multilingvistice si a cunostintelor de tehnologia
informatiei si a

comunicarii.

- Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient si responsabil cu respectarea
legislatiei deontologiei specifice domeniului sub asistenta calificata.

- Identificarea rolurilor si responsabilitatilor intr-o echipa si aplicarea de tehnici de
relationare s1 munca eficientd in cadrul echipei.

- Documentarea in limba romana si cel putin intr-o limba straina, pentru dezvoltarea
profesionald si personald, prin formare continud si adaptarea eficienta la noile
descoperiri stiintifice.

- Identificarea oportunitatilor de formare continua si valorificarea eficienta a resurselor
si tehnicilor de invatare pentru propria dezvoltare.

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)




7.1 Obiectivul general al e Insusirea fundamentelor teoretice si computationale
disciplinei si formarea deprinderilor practice pentru modelarea

sistemelor moleculare cu ajutorul computerelor

7.2 Obiectivele specifice e Insusirea principiilor, metodelor si tehnicilor

mediu

computationale pentru calculul diferitelor
proprietati moleculare
e Utilizarea eficienta a resurselor computationale
pentru modelari moleculare
e Formarea abilitatilor de calcul si analiza a
proprietatilor moleculare si utilizarea acestora in
caracterizarea proprietatilor materialelor
e Transfer de cunostinte si intelegerea fenomenelor
complexe din fizica cuantica, fizica moleculeli,
informatica, chimie si biologie
e Dezvoltarea directiilor de interdisciplinaritate:
fizica, informatica, chimie, biologie, medicina,

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de Observatii

predare
Curs 1l prelegerea 2 ore
Introducere combinata, se vor
Clasificarea metodelor; metode empirice si semiempirice; | utiliza: tabla,
metode cuantice; tipuri de calcul; matricea Z calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs 2 prelegerea 2 ore
Teoria Hartree-Fock-Roothan combinata, se vor
Sistemul de unitati atomice utiliza: tabla,
Hamiltonianul molecular calculator, soft
Aproximatia Born-Oppenheimer dedicat si mijloace
Ecuatiile Hartree, vizuale
Curs 3 prelegerea 2 ore
Ecuatiile Hartree-Fock si Hartree-Fock-Roothaan combinati, se vor

utiliza: tabla,

calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs4 prelegerea 2 ore
Seturi de baza combinata, se vor
Orbitaliu STO si GTO; Functii de baza si seturi de baza | utiliza: tabla,
Ana liza de populatie Mulliken calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs5 prelegerea 2 ore

Metode pentru descrierea corelérii electronice
correlation

combinatd, se vor
utiliza: tabla,




Metode post Hartree-Fock methods
Metoda MP2
Metoda interactiunii de configuratie

calculator, soft
dedicat si mijloace
vizuale

Curs 6 prelegerea 2 ore
Principiile metodelor DFT combinata, se vor
) utiliza: tabla,

Teoremele Hohenberg-Kohn; Formalismul Kohn-Sham; calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs 7 prelegerea 2 ore
Functionale de schimb corelare combinata, se vor
Aproximatia densitatii locale; Aproximatia GGA utiliza: tabla,

calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs 8 prelegerea 2 ore
Stari moleculare excitate combinati, se vor

utiliza: tabla,

Teoria functionalei de densitate dependenta de timp calculator si
Calcule TD-DFT ale energiilor de excitare electronicd | jloace vizuale

Curs9 prelegerea 2 ore
Efecte de solvent si metode de solvatare combinata, se vor
Metode continue de solvatare utiliza: tabla,
Metode de solvatare cu solvent explicit calculator si

mijloace vizuale
Curs 10 prelegerea 2 ore
Parametri termochimici combinata, se vor
Entalpia si entalpia de reactie utiliza: tabla,
Entropia si entropia de reactie calculator, soft
Energia libera Gibbs dedicat si mijloace

vizuale
Curs 11 prelegerea 2 ore
Calculul spectrelor moleculare 1 combinata, se vor
Calculul si atribuirea spectrelor vibrationalesi de utiliza: tabla,
absorbtie electronica calculator, soft

dedicat si mijloace

vizuale
Curs 12 prelegerea 2 ore

Calculul spectrelor moleculare 2
Calculul si atribuirea spectrelor RMN si RES

combinatd, se vor
utiliza: tabla,
calculator, soft
dedicat si mijloace
vizuale
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8.2 Seminar Metode de Observatii
predare

8.3 Laborator Metode de Observatii
predare

1. Specificarea geometriei moleculelor; Coordonate Discutie individuala | 2 ore

carteziene; Formalismul matricii Z; Optimizarea

geometriilor moleculare — optimizare partiala si totala

2. Conformeri si tautomeri; Bariera de rotatie in la Discutie individuala | 2 ore

molecula de etan si bariera de inversie la molecula de

amoniac

3. Potentialul de ionizare si afinitatea electronica pentru o | Discutie individuala | 2 ore

serie de molecule isolelctronice; Afinitatea protonica

4. Moduri normale de vibratie; Calculul spectrelor IR si | Discutie individualad | 2 ore

Raman

5. Calculul spectrelor de rezonanta (RMN si RES); Discutie individuala | 2 ore

Efecte de solvent; solvatare cu modele continue si

discrete

6. Calculul energiilor de legatura pentru diferiti clusteri Discutie individuala | 2 ore

moleculari legati H-bond in baze DNA; Corectia BSSE;

Extrapolarea CBS

7. Calculul TD-DFT al spectrelor de absorbtie Discutie individuala | 2 ore

electronicd; Optimizarea geometriilor in stare excitata;
Calculul timpilour de viata ai starilor excitate
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9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii
epistemice, asociatiilor profesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent
programului

Continutul disciplinei este in concordanta cu ceea ce se studiaza in alte centre universitare din
tara (Timisoara, lasi, Bucuresti) si strainatate (MIT, National Computational Science Institute,
Scuola Normale Superiore di Pisa, University Calgary, University of Zurich). Pentru
adaptarea la cerintele impuse de piata de muncd, continutul disciplinei a fost armonizat cu
cerintele impuse de specificul invatamantului preuniversitar, al institutelor de cercetare si al
mediului de afaceri.

10. Evaluare

Tip activitate | 10.1 Criterii de 10.2 metode de 10.3 Pondere din nota
evaluare evaluare finala

10.4 Curs Cunostinte dobandite | Examen scris 50

10.5 Seminar | Activitate Tematici rezolvate 0

10.6 Activitate Experimente realizate | 50

Laborator

10.7 Standard minim de performanta

Optimizarea geometriei, calculul si atribuirea spectrului de vibratie, de absorbtie si RMN al
unei molecule de dimensiune medie

Semnatura titular curs

Semnatura titular seminar

Semnatura titular laborator

Prof.dr. Vasile Chis Prof.dr. Vasile Chis

Semnatura director de
departament

Data completarii Data avizdrii In departament






