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FIŞA DISCIPLINEI

1. Date despre program

	1.1 Instituţia de învăţământ superior
	UNIVERSITATEA “ALEXANDRU IOAN CUZA” DIN IAŞI

	1.2 Facultatea
	FACULTATEA DE CHIMIE

	1.3 Departamentul
	CHIMIE

	1.4 Domeniul de studii
	CHIMIE

	1.5 Ciclul de studii
	LICENȚĂ

	1.6 Programul de studii / Calificarea
	TRUNCHI COMUN / Chimist


2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	TEHNICI DE COMUNICARE ȘI LIMBAJE DE PROGRAMARE

	2.2 Titularul activităţilor de curs
	Asist. Dan Maftei

	2.3 Titularul activităţilor de seminar
	Asist. Dan Maftei

	2.4 An de studiu
	I
	2.5 Semestru
	I
	2.6 Tip de evaluare
	C
	2.7 Regimul discipinei
	OB


* OB – Obligatoriu / OP – Opţional

3. Timpul total estimat (ore pe semestru și activități didactice)

	3.1 Număr de ore pe săptămână
	2
	din care: 3.2      curs
	1
	3.3. laborator
	1

	3.4 Total ore din planul de învăţământ
	28
	din care: 3.5.    curs
	14
	3.6. laborator
	14

	Distribuţia fondului de timp
	ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	28

	Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate şi pe teren
	48

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	28

	Tutoriat
	14

	Examinări
	4

	Alte activităţi...................................
	0


	3.7 Total ore studiu individual
	122

	3.8 Total ore pe semestru
	150

	3.9 Număr de credite
	5


4. Precondiții (dacă este cazul)

	4.1 De curriculum
	-

	4.2 De competenţe
	-


5. Condiții (dacă este cazul)

	5.1 De desfăşurare a cursului
	-

	5.2 De desfăşurare a seminarului/laboratorului
	-


6. Competențe specifice acumulate

	6.1

Competențe profesionale
	C3. Efectuarea de experimente, aplicarea riguroasă a metodelor de analiză şi interpretarea rezultatelor, cu respectarea normelor de securitate şi sănătate în muncă.

C3.1 Descrierea şi interpretarea unor experimente de laborator 

C3.2 Analiza si interpretarea critica a modului de desfășurare a experimentelor de laborator si a rezultatelor obținute

C3.3 Elaborarea și prezentarea unui raport referitor la desfășurarea unui experiment de laborator cu descrierea modului de lucru și interpretarea rezultatelor

C4. Abordarea interdisciplinară a unor teme din domeniul chimie

C4.1 Identificarea aspectelor interdisciplinare cu domenii conexe chimiei (informatică)

C4.2 Realizarea conexiunilor necesare utilizării fenomenelor chimice, pe baza noțiunilor fundamentale din domenii conexe (informatică)
C4.3 Aplicarea cunoștințelor interdisciplinare pentru tratarea complexă a fenomenelor chimice
C4.4 Utilizarea adecvată a metodelor şi principiilor disciplinelor cu caracter conex în rezolvarea unor procese chimice
C4.5 Prezentarea unui proiect profesional pentru un proces chimic, utilizând noțiuni interdisciplinare

	6.2

Competențe transversale
	CT2. Realizarea unor activități în echipă multidisciplinară utilizând abilități de comunicare interpersonală pentru îndeplinirea obiectivelor propuse.

CT3. Utilizarea eficientă a surselor informaționale și a resurselor de comunicare și formare profesională asistată, atât în limba română, cât și într-o limbă de circulație internațională.


7. Obiectivele disciplinei (din grila competențelor specifice acumulate)

	7.1

Obiectivul general
	Deprinderea utilizării și programării calculatoarelor în rezolvarea problemelor de calcul numeric în chimie

	7.2 

Obiective specifice
	Alcătuirea unor algoritmi pentru rezolvarea unor probleme de calcul numeric, de complexitate medie, întâlnite în chimie și implementarea acestora într-un limbaj de programare (Fortran 90). Scrierea, compilarea și rularea unor programe folosind instrumentele de lucru disponibile în terminal (Linux/UNIX). Construirea de reprezentări grafice 2D și 3D ale datelor experimentale și prelucrarea numerică acestora. 


8. Conținut

	8.1
	Curs
	Metode de predare
	Observaţii

(ore şi referinţe bibliografice)

	1.
	Introducere: noțiuni de arhitectura calculatoarelor, sisteme de operare. Reprezentarea numerică a datelor (pe scurt). 

Sistemul de operare Linux: structura de directoare, utilizatori și drepturi de acces, lansarea și gestiunea proceselor, comenzi uzuale pentru lucrul cu fișiere. Fișiere ASCII și fișiere binare. 
	Prelegerea

Explicația

Conversația 

Descrierea

Problematizarea
	2

	2.
	Programarea calculatoarelor: limbaje de programare compilate; etape în alcătuirea unui program. 

Limbajul de programare Fortran 90: scurt istoric, elemente de sintaxă, structura unui program. Tipuri simple de date. Reprezentarea binară a numerelor reale. Instrucțiunea de atribuire, instrucțiuni simple de intrare/ieșire. Transcrierea expresiilor matematice. Utilizarea formatelor la citirea/afișarea datelor. 
	idem
	2

	3.
	Controlul execuției instrucțiunilor.  Condiționarea instrucțiunilor folosind structurile de control și de selecție. Bucle de repetiție: generală, cu contor, cu condiție inițială. 

Instrucțiuni pentru lucrul cu fișiere. 
	idem
	2

	4.
	Tablouri de date: terminologie specifică, declarare, inițializare, alocarea dinamică a memoriei. Accesul (secvențial și în bloc) la elementele unui tablou de date. Ordinea elementelor unui tablou în memorie. Bucle de repetiție implicite. Funcții predefinite pentru lucrul cu tablouri de date.
	idem
	2

	5.
	Subprograme (subrutine și funcții): sintaxă, apelarea subprogramelor, argumente formale și argumente actuale. Subprograme interne, externe și biblioteci de subprograme. Gestionarea programelor cu mai multe fișiere sursă: lucrul cu utilitarul make. Module de subprograme, clauza use. 
	idem
	2

	6.
	Aproximarea numerică a soluțiilor unei ecuații: metoda înjumătățirii intervalului, metoda secantei și metoda Newton-Raphson. Convergență și stabilitate. 

Sisteme de ecuații liniare și neliniare. Probleme de regresie liniară și neliniară. Algoritmul Levenberg-Marquardt.
	idem
	2

	7.
	Numere aleatoare și pseudo-aleatoare. Utilizarea metodei Monte-Carlo în integrarea numerică și modelarea proceselor în chimie
	idem
	2


Bibliografie

Referințe principale:

1. Computational Chemistry Using the PC, Donald. W. Rogers, ed. a 3-a, Willey, 2003 (selectiv).

2. Computational Physics. Problem Solving with Computers, Editia a 2-a, R. H. Landau, M. J. Paez, C. C. Bordeianu, Wiley-VCH, 2007 (selectiv).

3. Numerical Recipes. The Art of Scientific Computing, ed. a 3-a, 2007 (algoritmi de calcul numeric) și ed. a 2-a, 1996 (Fortran 90), Cambridge University Press, web: http://www.nr.com.

Referințe secundare:

4. Fișe de lucru furnizate de cadrul didactic (disponibile în rețeaua intranet).

5. Manuale electronice ale aplicațiilor software utilizate.

6. http://gnuplot.info

	8.2
	Laborator
	Metode de predare
	Observaţii

(ore şi referinţe bibliografice)

	1
	Accesul pe stațiile de lucru din rețeaua laboratorului, comenzi Linux uzuale pentru lucrul cu fișiere, identificarea drepturilor de acces și a atributelor fișierelor. Editarea fișierelor text utilizând editorul vi. Alcătuirea de fișiere „script”.
	Experimentul (numeric); Explicaţia; Problematizarea, exercitiul
	2

	2+3
	Implementarea în Fortran 90 a unor algoritmi dați, prin alcătuirea de programe de calculator în acord cu tematica abordată la cursul corespunzător. Conceperea de algoritmi și implementarea acestora pentru rezolvarea de probleme de interes aplicativ dat. 
	idem
	4

	4
	Reprezentarea grafică (gnuplot) și prelucrarea datelor numerice. 
	idem
	2

	5
	Alcătuirea și adaptarea unor programe pentru derivarea și integrarea numerică. Introducere în lucrul cu matlab (facultativ).
	idem
	2

	6+7
	Rezolvarea numerică a unor probleme de chimie generală, chimie analitică și echilibru chimic utilizând algoritmi cunoscuți implementați în Fortran 90
	idem
	4


Bibliografie: vezi referințele bibliografice pentru curs

9. Coroborarea conținutului disciplinei cu așteptările reprezentanților comunității, asociațiilor profesionale și angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului

	Conținutul este în acord cu obiectivele propuse, iar atingerea acestora asigură (parțial) însușirea competențelor cerute în Grila I RNCIS pentru ocupațiile prevăzute


10. Evaluare

	Tip activitate
	10.1 Criterii de evaluare
	10.2 Metode de evaluare
	10.3 Pondere în nota finală (%)

	10.4 Curs
	Corectitudinea răspunsurilor, însușirea şi aplicarea corectă a problematicii tratate la curs

Rezolvarea corectă a exercițiilor si problemelor: corectitudinea și claritatea codului sursă.
	Examen scris – studenții pot utiliza în rezolvarea subiectelor, individual, orice material de curs/suport de laborator în format tipărit.  

Intenţia de frauda la examen se pedepseşte cu eliminarea din examen. 

Frauda la examen se pedepseşte prin exmatriculare
	50

	10.5 Laborator
	Rezolvarea corectă și completă a problemei alese (funcționarea corectă a programului alcătuit),  documentarea codului sursă și a modului de utilizare a programului.
	Proiect – alcătuirea unui program de calculator pe o temă dată (la alegere) și întocmirea unui raport care să descrie algoritmul implementat și modul de utilizare a programului. Temele vor putea fi alese la jumătatea semestrului iar proiectele vor fi finalizate până la ultima ședință de laborator
	50

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă 5 (cinci) la toate formele de evaluare


Data completării



Titular de curs



Titular de seminar

15.XI.2013




Asist. Dan Maftei


Asist. Dan Maftei



Data avizării în departament



Director de departament

                                                                                                                               Conf.dr. Mihail-Lucian BÎRSĂ
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