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	1. Date despre program

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

	1.2 Facultatea
	CHIMIE

	1.3 Departamentul
	CHIMIE

	1.4 Domeniul de studii
	CHIMIE

	1.5 Ciclul de studii
	MASTER

	1.6 Programul de studii / Calificarea
	CHIMIA PRODUSELOR COSMETICE ŞI FARMACEUTICE / Chimist



	2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	MODELARE MOLECULARĂ

	2.2 Titularul activităţilor de curs
	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	2.3 Titularul activităţilor de seminar
	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	2.4 An de studiu
	II
	2.5 Semestru
	II
	2.6 Tip de evaluare
	E
	2.7 Regimul discipinei
	OP


* OB – Obligatoriu / OP – Opţional

	3. Timpul total estimat (ore pe semestru şi activităţi didactice) 

	3.1 Număr de ore pe săptămână
	4
	din care: 3.2      curs
	2
	3.3. laborator
	2

	3.4 Total ore din planul de învăţământ
	48
	din care: 3.5.    curs
	24
	3.6. laborator
	24

	Distribuţia fondului de timp
	ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	40

	Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate şi pe teren
	20

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	24

	Tutoriat
	14

	Examinări
	4

	Alte activităţi
	0



	3.7 Total ore studiu individual
	102

	3.8 Total ore pe semestru
	150

	3.9 Număr de credite
	6



	4. Precondiţii (dacă este cazul)

	4.1 De curriculum
	Chimie anorganică avansată, Chimie organică avansată, Relaţii structură activitate

	4.2 De competenţe
	Cunoaşterea, descrierea şi utilizarea adecvată a noţiunilor şi mărimilor specifice structurii spaţiale a sistemelor chimice



	5. Condiţii (dacă este cazul)

	5.1 De desfăşurare a cursului
	Sală curs dotată cu videopriector

	5.2 De desfăşurare a seminarului/laboratorului
	- Prezenta este obligatorie
- sală dotată cu aparatură şi tehnică de calcul
- respectarea normelor de protecţia muncii 




	6. Competenţe specifice acumulate

	Competenţe profesionale
	1. Capacitatea de analiză, sinteză şi utilizare a metodelor științifice riguroase și a tuturor resurselor de informație în orice context profesional și social.
2. Utilizarea adecvată a cunoştinţelor, deprinderilor şi abilităţilor practice de muncă în laborator. 
3. Abilități de muncă individuală și în echipă, cu planificarea activității și managementul timpului.
4. Cunoașterea și respectarea regulilor de protecţia muncii, de etică și deontologie profesională.
5. Cunoaşterea şi operarea cu noţiuni specifice de structură, proprietăţi şi reactivitate a compuşilor chimici, farmaceutici şi cosmetici.	

	Competenţe transversale
	1. Utilizarea unui management eficient privind resursele umane, logistice, operaționale și de timp.
2. Realizarea unor proiecte de cercetare, de elaborare a unor articole sau studii științifice.
3. Utilizarea eficientă a resurselor informaționale, științifice și de specialitate privind cariera profesională.
4. Aplicarea unor tehnici eficiente de comunicare interumană în relație cu profesia și particularitățile individuale ale persoanelor din colectivul profesional.	
5. Realizarea unui management eficient al conceperii, proiectării, planificării și organizării activităților specifice.
6. Dezvoltarea unei abordări interculturale şi echitabile în diverse aspecte şi contexte de activitate profesională şi relaţii inter-umane.  
7. Diversificarea formelor şi stilurilor de învăţare.



	7. Obiectivele disciplinei (din grila competenţelor specifice acumulate)

	7.1. Obiectivul general
	Însuşirea bazelor şi principiilor de modelare ale structurii moleculare şi utilizarea metodelor chimiei teoretice în investigarea proprietăţilor moleculare. Explicarea şi interpretarea unor proprietăţi, concepte, abordări, teorii, modele şi noţiuni fundamentale de structură şi reactivitate ce caracterizează structurile moleculare.

	7.2. Obiectivele specifice
	La finalizarea cu succes a acestei discipline, studenţii vor fi capabili să:
· Explice structura spaţială şi proprietăţile sistemelor moleculare
· Descrie metodele şi teoriile de studiu utilizate pentru determinarea structurii spaţiale a sistemelor moleculare
· Utilizeze tehnica de calcul şi programe specifice de modelare moleculară în optimizarea geometriei, analiza conformaţională şi studiul proprietăţilor structurale ale sistemelor moleculare
· Analizeze rezultatele obtinute utilizând programe de calcul specifice modelării moleculare
· Calculeze diferite mărimi structurale, energetice şi de reactivitate pe baza rezultatelor investigărilor teoretice



	8. Conţinut

	8.1
	Curs
	Metode de predare
	Observaţii
(ore şi referinţe bibliografice)

	1.
	Metode de modelare a geometriei moleculare
Metode ale Mecanicii moleculare de investigare a sistemelor moleculare
Funcţia de energie potenţială conformaţională
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	2.
	Modelarea moleculară prin componentele câmpului de forţe
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	3.
	Modelarea moleculară utlizând potenţiale de nelegătură şi mixte
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	4.
	Elemente fundamentale şi metode de modelare, investigare ale Chimiei cuantice 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	5.
	Modelarea legăturii chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	6.
	Metode de investigare calitativă a legăturii chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	7.
	Spinul electronic în metodele de modelare a legăturii chimice şi structurii moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	8.
	Aproximaţii, tipuri de funcţii orbitale şi baze de orbitale utilizate în modelarea moleculară
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	9.
	Geometria moleculară şi analiza suprafeţei de energie potenţială 
Modelarea proprietăților spectrale
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	10.
	Modelarea reacţiei chimice. Teorii calitative ale reactivităţii chimice
Studiul reactivităţii chimice în regim static
Investigarea în regim dinamic a reactivităţii chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	11.
	Utilizarea metodelor chimiei teoretice în determinarea proprietăţilor electronice, de reactivitate şi spectroscopice ale sistemelor moleculare 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	12.
	Interacţiunile intermoleculare şi structura moleculelor
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	13.
	Abordarea teoretică a interacţiunilor moleculare specifice anumitor sisteme de interes chimic
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	
Activitatea didactică se poate desfășura și prin intermediul resurselor electronice, informatice şi de comunicaţii specifice sincrone prevăzute în standardele de calitate elaborate și aprobate de ARACIS, până la limita maximă admisă. 

Bibliografie 

Referinţe principale:
1. C.J. Cramer, Essential of Computational Chemistry: Theories and Models, 2nd Edition, John Wiley & Sons  Ltd, T, Chichester, 2004 
2. A. Hinchliffe, Modelling Molecular Structures, John Wiley & Sons, New York, 1996 
3. J.B. Foresman, Æleen Frisch, Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods - second edition, Gaussian Inc., Pittsburgh, PA, 1996 
4. T. Schlick, Molecular Modeling and Simulation, 2nd edition, Springer, New York, 2010 
5. K.I. Ramachandran, G. Deepa, K. Namboori, Computational Chemistry and Molecular Modeling. Principles and Applications, Springer, Berlin, 2008 
6. A. Leach, Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd Edition, Prentice Hall; 2 edition, 2001
7. H.-D. Höltje, W. Sippl, D. Rognan, G. Folkers, Molecular Modeling: Basic Principles and Applications, 3rd Edition, Wiley-VCH 2008
8. W. Koch, M.C. Holthausen, A chemist's guide to density functional theory, Wiley-VCH, 2000

Referinţe suplimentare:
1. I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretică, Editura Tehnopress, Iaşi, 2003 
2. C. Stan Tsai, An Introduction to Computational Biochemistry, John Wiley & Sons, New York, 2002
3. K. Gundertofte, F. S. Jørgensen, (Eds.), Molecular Modeling and Prediction of Bioactivity, Kluwer Academic-Plenum Publishers, New York, 2000


	8.2
	Seminar / Laborator
	Metode de predare
	Observaţii
(ore şi referinţe bibliografice)

	1.
	Sisteme de coordonate utilizate în modelarea moleculară
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, demonstraţia
	2 ore

	2.
	Construirea şi vizualizarea structurilor moleculare în diferite sisteme de coordonate
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	3.
	Matricea z – instrument în studiul structurii moleculare
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	4.
	Modelarea geometriei moleculare, caracterizarea energetică. Modelarea proprietăților spectrale
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	5.
	Utilizarea diferitelor metode în modelarea structurilor moleculare reactante 
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	6.
	Compararea rezultatelor obţinute utilizând diferite metode ale chimiei teoretice în investigarea geometriei moleculare
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	7.
	Calculul indicelor de reactivitate în aproximaţia statică şi dinamică
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	8.
	Modelarea moleculară reflectată în proprietăţile moleculare
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	9.
	Studiul reacţiei chimice utilizând suprafaţa de energie potenţială 
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	10.
	Investigaţii teoretice asupra mecanismului de reacţie
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	11.
	Modelarea moleculară, proprietăţi şi tipuri de baze de orbitale
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	12.
	Determinarea proprietăţilor moleculare utilizând diferite metode şi programe de calcul
	Explicaţia, 
studiu de caz, conversaţia, simulare
	4 ore

	
Bibliografie
1. A. Rappe, C. Casewit, Molecular Mechanics across Chemistry, University Science Books, Sausalito, California, 1997 
2. K.I. Ramachandran, G. Deepa, K. Namboori, Computational Chemistry and Molecular Modeling. Principles and Applications, Springer, Berlin, 2008
3. A. Hinchliffe, Modelling Molecular Structures, John Wiley & Sons, New York, 1996 
4. J.B. Foresman, Æleen Frisch, Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods - second edition, Gaussian Inc., Pittsburgh, PA, 1996 
5. 5.	C.J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2nd Edition, John Wiley & Sons Ltd, T, Chichester, 2004
6. W. Koch, M.C. Holthausen, A chemist's guide to density functional theory,  2nd Ed, Wiley-VCH, 2001






	9. Coroborarea conţinutului disciplinei cu aşteptările reprezentanţilor comunităţii, asociaţiilor profesionale şi angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului

	Conţinutul cursului şi al aplicaţiilor de laborator sunt în concordanţă cu cerinţele asociaţiilor profesionale naţionale şi internaţionale de specialitate



	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 - însuşirea şi înţelegerea corectă a problematicii disciplinei
	Examen scris 
	50

	10.5 Seminar/ Laborator
	Corectitudinea răspunsurilor - însuşirea şi înţelegerea corectă a problematicii tratate la laborator
Activitatea desfăşurată (implicare în activităţi; interactivitate; participare la discuţii şi analize)
	Evaluare continuă şi colocviu de laborator
	50

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă de promovare 5 (cinci)
· scriere expresiei şi explicarea unor componente ale potenţialului câmpului de forţe în cadrul metodelor de mecanică moleculară
· cunoaşterea principalelor aproximaţii ale metodelor semiempirice
· efectuarea de calcule pentru determinarea parametrilor structurali, energetici şi de reactivitate ce caracterizează un sistem molecular





	Data completării
	Titular de curs
	Titular de laborator

	
	
	

	27 septembrie 2022
	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	
	
	

	Data avizării 
	Director de departament

	
	
Prof.dr. habil. Mihail-Lucian Bîrsă
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        FI Ş A DISCIPLINEI       *  OB   –   Obligatoriu   /  OP   –   Op ţ ional    

3.  Timpul total estimat   ( ore pe semestru  ş i activită ţ i didactice )    

3.1   Număr de ore pe săptămână  4  d in care :   3.2         curs  2  3.3.  lab orator  2  

3. 4   Total ore din planul de învă ţ ământ  48  din care:   3.5.       curs  2 4  3.6.  laborator  2 4  

Distribu ţ ia fondului de timp  ore  

Studiu după manual, suport de curs, bibliografie  ş i altele  40  

Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate  ş i pe teren  20  

Pregătire seminarii/laboratoare,   teme, referate, portofolii  ş i eseuri  2 4  

Tutoriat  1 4  

Examinări  4  

Alte activită ţ i  0  

 

3. 7   Total  ore studiu individual  102  

3. 8   Total ore pe semestru  1 5 0  

3. 9   Număr de credite  6  

       

1.  Date despre program  

1.1   Institu ţ ia de învă ţ ământ superior  UNIVERSITATEA “ALEXANDRU IOAN CUZA” DIN IAŞI  

1.2  Facultatea  CHIMIE  

1.3  Depart a ment ul  CHIMIE  

1.4  Domeniul de studii  CHIMIE  

1.5   Ciclul de studii  MASTER  

1.6   Programul de studii / Calificarea  CHIMIA PRODUSELOR COSMETICE ŞI FARMACEUTICE /  C himist  

2.  Date despre disciplină  

2.1   Denumirea disciplinei  MODELARE MOLECULARĂ  

2.2   Titularul activită ţ ilor de  curs  Conf.dr. Ionel Humelnicu  

2.3   Titularul activită ţ ilor de seminar  Conf.dr. Ionel Humelnicu  

2.4   An de studiu  II  2.5   Semestru  I I  2.6   T ip de evaluare  E  2.7   Regimul discipinei  O P  

4.  Precondi ţ ii   ( dacă este cazul )  

4.1  De curriculum  Chimie anorganic ă   avansat ă , Chimie  organic ă   avansată ,  Relaţii structură  activitate  

4.2  De competen ţ e  Cunoaşterea , descrierea şi utilizarea adecvată a noţiunilor  şi mărimilor  specifice structurii spaţiale a sistemelor chimice  

5. Condi ţ ii   ( dacă este cazul )  

5.1  De desfă ş urare a cursului  Sală curs dotată cu videopriector  

5 .2  De desfă ş urare a  seminarului/laboratorului  -   Prezenta este obligatorie   -   sală dotată cu aparatură şi tehnică de calcul   -   respectarea normelor de protecţia muncii   

