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FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program
1.1 Institutia de invatdmant superior Universitatea "Alexandru Ioan Cuza" din Iasi
1.2 Facultatea Facultatea de Chimie
1.3 Departamentul DEPARTAMENTUL DE CHIMIE
1.4 Domeniul de studii Chimie
1.5 Ciclul de studii Licenta
1.6 Programul de studii / Calificarea Chimie

2. Date despre disciplina
2.1 Denumirea disciplinei Chimie computationala si termodinamica statistica
2.2 Titularul activitatilor de curs Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTUY/ Lect. Dr. MIHAI DUMITRAS
2.3 Titularul activitatilor de laborator Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTUY/ Lect. Dr. MIHAI DUMITRAS
2.4 An de studiu Il |2.5 Semestrul VI |2.6 Tip de evaluare” V 2.7 Regimul disciplinei™ Op

“E — Examen / C — Colocviu / V — Verificare
**OB — Obligatoriu / OP — Optional / F — Facultativ

3. Timpul total estimat (ore pe semestru si activitati didactice)
3.1 Numar de ore pe saptimana 4.5 3.2 curs 2.5 3.3 seminar/laborator 2
3.4 Total ore din planul de invatamant 54 3.5 curs 30 3.6 seminar/laborator 24
Distributia fondului de timp ore
Studiu dupa manual, suport de curs, bibliografie si altele 50
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 20
Pregatire seminare/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 16
Tutoriat 2
Examindri 8
Alte activitati 0
3.7 Total ore studiu individual” 96
3.8 Total ore pe semestru 150
3.9 Numirul de credite 6

4. Preconditii - De curriculum (daca este cazul)

e  Termodinamica chimica
e  Cinetica chimica
e  Chimie cuantica

5. Conditii (daca este cazul)




5.1 De desfasurare a cursului

5.2 De desfasurare a laboratorului

6. Competente

Cursul se va desfasura on site in cadrul Facultatii de Chimie.

Sala de curs dotata cu videoproiector sau ecran digital, conexiune la internet si tabla de scris.
Se va stimula participarea interactiva.

Studentii vor utiliza telefonul mobil doar pentru activitatile din cadrul cursului.

Studentii sunt incurajati sa aduca laptop sau tableta proprie pentru notite in cadrul cursului.

Prezenta este obligatorie; nu se accepta intarzierea; recuperarea absentelor se face prin
modalitatea agreata de titularul laboratorului si conform regulamentului facultatii.

Utilizarea telefonului mobil este permisa doar pentru activitatile din cadrul laboratorului.

La lucrarile practice de laborator, echipamentele de protectie indicate de titularul laboratorului
(halat, ochelari de protectie si/sau manusi) sunt obligatorii.

Studentii pot utiliza laptopurile proprii pentru indeplinirea sarcinilor de laborator, in cazul in
care nu opteaza pentru calculatoarele puse la dispozitie de facultate.

6.1 Competentele dobéandite in urma absolvirii programului de studii

Competente Profesionale

Codul <
. Competenta
competentei
cp7 Aplici metode stiintifice — Aplicad metode si tehnici stiintifice pentru investigarea fenomenelor, dobandind noi
cunostinte sau corectand si integrand cunostintele anterioare.
Efectueaza cercetare stiintifici — Se angajeaza in conceperea sau crearea de noi cunostinte, de noi procese, metode
CP11 si sisteme prin cercetarea, imbunatitirea sau dezvoltarea de concepte, modele, tehnici, instrumente, software sau
metode operationale.
cpP14 Géandeste in mod abstract — Demonstreaza capacitatea de a utiliza concepte pentru a crea si intelege generalizarile si
de a le corela sau conecta la alte elemente, evenimente sau experiente.
intocmeste rapoarte de lucru — intocmeste rapoarte de lucru care sprijina gestionarea eficace a relatiilor,
CP16 documentarii si evidentelor conform unor standarde inalte. Intocmeste si prezinta rezultate si concluzii Tntr-un mod
clar si inteligibil, ca sa poata fi intelese de nespecialisti.
Competente Transversale
CT1 Da dovada de initiativa — Este proactiv si face primul pas intr-o actiune fara a astepta sa afle ce spun sau fac ceilalti.
CcT3 Géndeste analitic — Gandeste folosind logica si rationamentul pentru a identifica punctele tari si punctele slabe ale
solutiilor alternative, concluziilor sau abordarilor problemelor.
CT5 Respectii angajamente — Indeplineste sarcini in mod autodisciplinat, fiabil si cu orientare spre obiective.

7. Rezultatele Invatarii

7.1 Rezultatele invitirii vizate prin disciplini, specifice programului de studii

Codul . Cunostinte Aptitudini Responsabilitate si autonomie
competentei R 3
. i o tudentul/absolventul analizeaza si
Studentul/absolventul identifica si Stude o bso uhat 3
. ’ evalueaza corect notiunile .. <
defineste/explica concepte L . ... | Studentul/absolventul utilizeaza corect
> . . fundamentale din domeniul chimiei, L
fundamentale de chimie (generala, .o S teoriile si principiile fundamentale ale
CP14 aplica teoriile si conceptele ;

anorganica, organica, analitica si
chimie fizica) folosite in literatura de
specialitate.

fundamentele pentru redarea si
interpretarea caracteristicilor
sistemelor chimice.

chimiei in context didactic si in
laborator.

CP7, CP11, CT3,
CT5

Studentul/absolventul recunoaste si
reproduce concepte stiintifice din
ramurile chimiei anorganice,
organice, analitice si chimiei fizice.

Studentul/absolventul aplica
conceptele majore din domeniul
chimiei analitice, anorganice,
organice, chimiei fizice, biochimiei,

Studentul/absolventul adapteaza
conceptele stiintifice majore din
domeniul chimiei pentru a efectua
cercetari, a Imbunatati sau dezvolta
noi concepte, cunostinte, teorii si




chimiei materialelor in practica
chimica.

metode operationale, produse si
servicii pentru a le aplica 1n activitatile
specifice pentru controlul calitatii
produselor si proceselor.

CP16,CT1

Studentul/absolventul identifica si
utilizeaza metodele adecvate de
informare/ documentare necesare
intelegerii si transmiterii
cunostintelor din domeniul chimie,
ntr-o maniera stiintifica spre cei

Studentul/absolventul interpreteaza
responsabil rezultatele documentarii
in vederea comunicarii acestora catre
cei interesati (elevi, studenti, alte
categorii socio-economice).

interesati.

Studentul/absolventul selecteaza cele
mai adecvate rezultate ale
informarii/documentdrii si le transmite
clar si concis celor interesati.

7.2 Rezultatele invatarii specifice disciplinei

Cunostinte

Aptitudini

Responsabilitate si autonomie

Studentul descrie conceptele
teoretice fundamentale de
termodinamica statistica si chimie
computationald, relevante pentru
activitatea de cercetare si analiza in
laboratoare de chimie fizica si
industria chimica.

Studentul defineste conceptele
fundamentale privind distributiile
moleculare (Maxwell, Boltzmann)
si teoria complexului activat,
necesare interpretarii
mecanismelor de reactie in
cercetarea de chimie fizica si
computationala.

Studentul descrie structura
sistemelor moleculare prin
corelarea geometriei de echilibru
cu suprafetele de energie potentiala
obtinute prin metode de calcul de
chimie computationala (HF, DFT),
relevante pentru activitéti de
modelare moleculara in laboratoare
de cercetare si industria de
cercetare-dezvoltare
farmaceutica/chimica.

Studentul enumera sursele si
metodele adecvate de documentare
stiintifica, necesare redactarii
rapoartelor si portofoliilor de
laborator in activitatea de cercetare
computationald si experimentala.

Studentul aplica conceptele majore
din chimia computationala pentru
reprezentarea, construirea si
manipularea structurilor chimice,
utilizand programe dedicate (Jmol,
GaussView, Chemcraft, Chimera
USCF), relevante pentru activitatea
de modelare moleculara din
laboratoare de cercetare si industria
chimica/farmaceutica.

Studentul analizeaza parametrii
fizico-chimici, descriptorii
termodinamici si spectrele de
absorbtie (IR, electronice) obtinute
prin modelare in-silico, necesare
caracterizarii sistemelor
moleculare in activitati de
cercetare experimentala si
teoretica.

Studentul interpreteaza rezultatele
modelarilor si calculelor teoretice,
in vederea redactarii referatelor si
rapoartelor stiintifice specifice
activitatii de cercetare in chimie.

Studentul dovedeste initiativa si
actioneaza autonom, aplicand
gandirea criticd, logica si abstracta
in analiza reactivitatii compusilor
chimici si in rezolvarea aplicatiilor
numerice, aplicand gandirea critica,
logica si abstracta specifica
activitatilor de cercetare si modelare
computationale in domeniul chimiei.
Studentul isi asuma
responsabilitatea pentru rigoarea si
corectitudinea modelelor
computationale construite si pentru
calitatea redactarii portofoliului
practic, in conformitate cu
standardele de raportare stiintifica
din activitatea de cercetare
experimentala si teoretica.

8. Continut

8.1 Curs

Distributia Maxwelliana a vitezelor moleculare
Distributia Boltzmann a moleculelor dupa energii
Legile gazelor ideale in perspectiva molecular-cinetica
Calculul numarului de molecule active

Ciocniri. Viteza de reactie

Teoria complexului activat

Coordonate ale structurii moleculare si ale reactiilor chimice.

Suprafete de energie potentiala (SEP) si topologia acestora.

Metode de predare

Prelegere, conversatie, explicatie
Prelegere, conversatie, explicatie
Prelegere, conversatie, explicatie
Prelegere, conversatie, explicatie
Prelegere, conversatie, explicatie
Prelegere, conversatie, explicatie

Prelegere, conversatie, explicatie

Observatii
(ore si referinte bibliografice)

3 ore; [8, 9]
2 ore; [8, 9]
2ore; [1,8,9]
2 ore; [8, 9]
2 ore; [4, 9]
4 ore; [4, 9]
2ore; [2,4,7]



8.1 Curs Metode de predare Observatii

(ore si referinte bibliografice)
Introducere Tn metodele de investigare utilizate in chimia
computationala

Metode de chimie computationald. Utilizarea acestora pentru Prelegere, conversatie, explicatie 4;[2,3,4,5,7,10]
investigarea structurii geometrice, a structurii electronice si a
reactivitatii sistemelor moleculare

Optimizarea conformationala si energetica a sistemelor moleculare. |Prelegere, conversatie, explicatie 2;[2,4,5,7,10]
Tehnici si metode de optimizare a geometriei si a energiei
moleculelor si complexelor moleculare

Determinarea descriptorilor termodinamici si de reactivitate chimica | Prelegere, conversatie, explicatie 3;[2,4,5,7,10]

Metode semiempirice de calcul in chimia computationala. Prelegere, conversatie, explicatie 2;[2,4,7]
Modelarea computationald a macromoleculelor

Elemente de mecanica si dinamica moleculara. Energia Prelegere, conversatie, explicatie 2;[2,4,7]
conformationala si campuri de forte.

Bibliografie

1) A. Onu, M.O. Apostu, Chimia fizica a starilor de agregare, MatrixROM, Bucuresti, 2004.

2) A. Lupan, A. M. V. Branzaniuc, R. Silaghi-Dumitrescu, Elemente de chimie computationala, Presa Universitara Clujeana,
Universitatea Babes-Bolyai, 2024.

3) J. Autschbach, Quantum Theory for Chemical Applications, Oxford University Press, New York, 2020.

4) E. Lewars, Computational Chemistry, Kluwer Academic Publishers, NY, 2004.

5) M. Bursch, J.-M. Mewes, A. Hansen, S. Grimme, Best-Practice DFT Protocols for Basic Molecular Computational Chemistry,
Angewandte Chemie, vol. 134, issue 42, 202205735, 2022.

7) C.J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2nd Edition, John Wiley & Sons Ltd, T, Chichester, 2004.
8) D.A. McQuarrie, Molecular Thermodynamics, University Science Books, Sausalito, CA, 1999.

9) D.A. McQuarrie, J. D. Simon, Physical Chemistry — A Molecular Approach, University Science Books, Sausalito, CA, 1997.
10) W. Koch, M.C. Holthausen, A chemist's guide to density functional theory, Second Edition, Wiley-VCH Verlag GmbH, 2001.

8.2 Seminar / Laborator Metode de predare Observatii

(ore si referinte bibliografice)
Aplicatii de calcul in termodinamica statistica Explicatia, studiu de caz, conversatia 6 ore; [3, 4, 5]
Aplicatii numerice in termodinamica statistica Explicatia, studiu de caz, conversatia 6 ore; [3, 4, 5]
Reprezentarea structurilor moleculare utilizand sistemul de Explicatia, studiu de caz, conversatia 3ore;[1,6,7]

coordonate interne. Constructia si manipularea structurilor
moleculare utilizdnd programele Jmol si GaussView

Determinarea geometriilor moleculare de echilibru utilizAdnd metode | Explicatia, studiu de caz, conversatia 3ore;[1,6,7]
de chimie computationald precum MP2 si DFT.

Modelarea computationald a spectrelor de absorbtie electronicd si in |Explicatia, studiu de caz, conversatia 2 ore; [6, 7]
IR

Investigarea structurii electronice utilizdnd diverse seturi de baze si |Explicatia, studiu de caz, conversatia 2ore; [1,6,7]
metode ale chimiei cuantice

Modelarea suprafetelor de potential si determinarea structurilor Explicatia, studiu de caz, conversatia 2o0re; [1,6,7]
moleculare cheie implicate 1n cdile de reactie

Bibliografie

1) W. F. Palik, J. R. Schmidt, WebMO: Web-based computational chemistry calculations in education and research, WIRES
Computational Molecular Science, vol. 12, issue 1, 2021.

2) 6) A. Lupan, A. M. V. Brénzaniuc, R. Silaghi-Dumitrescu, Elemente de chimie computationala, Presa Universitard Clujeana,
Universitatea Babes-Bolyai, 2024.

3) A. Onu, M. O. Apostu, Chimia fizicd a starilor de agregare, MatrixROM, Bucuresti, 2004.

4) P. Atkins, J. dePaula, Physical Chemistry, 9th ed., W. H. Freeman, NY, 2010.

5) C. A. Trapp, M. P. Cady, C. Giunta, Instructor’s solution manual to accompany Atkins’ Physical Chemistry, 9th ed., W. H. Freeman,
NY, 2010.

6) J. B. Foresman, Aleen Frisch, Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods - 2nd ed., Gaussian Inc., Pittsburgh, PA, 1996
7) D.W. Rogers, Computational Chemistry Using the PC, Wiley, Hoboken, NJ, 2003.



9. Coroborarea continutului disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii, asociatiilor
profesionale si angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului

Continutul disciplinei “Chimie computationala si termodinamica statisticd” este corelat cu competentele profesionale (CP) si
transversale (CT) prevazute pentru programul de studii universitare de licenta Chimie (CH) si cu cerintele actuale ale domeniului de
cercetare-dezvoltare din care face parte si al analizelor fizico-chimice din industria chimica.

Continuturile disciplinei sunt orientate spre dezvoltarea capacitatii studentilor de a utiliza corect concepte, metode si tehnici specifice
domeniului de modelare computationala si termodinamica statistica, de a interpreta determinari experimentale pe baza modelarii
teoretice si computationale, de a analiza critic rezultatele obtinute si de a respecta cerintele privind calitatea, trasabilitatea, siguranta si
buna practica de laborator.

Continuturile disciplinei sunt corelate cu necesitatile pietei muncii si cu cerintele angajatorilor din domeniile conexe programului de
studii Chimie—laboratoare de cercetare, unitati de control al calitatii, industrie chimica si farmaceutica, unde capacitatea de a interpreta
si modela fenomene chimice prin instrumente computationale reprezintd o competenta din ce in ce mai solicitata. Prin continutul
teoretic si practic, disciplina contribuie la pregétirea absolventilor pentru o insertie profesionala relevanta si pentru continuarea
formarii in domeniul chimiei, in acord cu cerintele actuale ale angajatorilor si cu directiile de dezvoltare ale domeniului.

10. Evaluare
10.1 Evaluare continui Pondere (min. 30%) 100
Curs Forma de evaluare Verificare scrisa
Pondere 50
Nepromovarea Evaluarii continue determind nepromovarea Da
Evaluarii finale
Metode de Detalii Pondere Cu reexaminare
evaluare
Test 100 Da
Laborator Forma de evaluare Verificare mixta
Pondere 50
Nepromovarea Evaludrii continue determind nepromovarea Da
Evaluadrii finale
Metode de Detalii Pondere cuU reexaminare
evaluare - - —
Verificare practica periodica 50 Da
Test 25 Da
Portofoliu 25 Da

10.3 Mentiuni (situatii speciale in evaluare)

¢ Evaluarea studentilor se realizeaza in conformitate cu cerintele si criteriile de evaluare prezentate la inceputul semestrului, cu
respectarea principiilor obiectivitatii, transparentei si egalitatii de sanse.

o Criteriile de evaluare reflecta direct rezultatele invatarii vizate la nivelul programului de studii Chimie (CH), respectiv al disciplinei
Chimie Computationald si termodinamica statistica.
prin activitati practice stabilite de cadrul didactic titular, cu respectarea cerintelor privind securitatea si sanatatea in munca si a
conditiilor specifice laboratorului.

o Pentru studentii cu cerinte educationale speciale sau cu situatii medicale documentate, modalitatea si conditiile de evaluare pot fi
adaptate, in conformitate cu prevederile regulamentelor institutionale fard diminuarea standardelor de competenta si a rezultatelor
invatarii prevazute pentru disciplina.

Intentia de frauda si frauda se pedepsesc conform regulamentelor in vigoare.

10.3 Standard minim de performanta

o Cunoasterea la nivel de bazi a principalelor concepte si metode utilizate in domeniul chimiei fizice precum si capacitatea de a efectua
lucrari de laborator, de a interpreta datele experimentale si de a rezolva probleme.

e Nota 5 (cinci), conform baremului, reprezintd nota minima necesara pentru promovarea fiecareia dintre probele de evaluare prevazute
la punctele 10.1 — Evaluarea continua.

o Pentru fiecare proba de evaluare, acordarea notei se realizeaza in conformitate cu baremul specific, pe baza criteriilor si a rezultatelor
invatarii prevazute in fisa disciplinei.

e Studentii care nu obtin minimum nota 5 (cinci) la Evaluarea continud, au posibilitatea sa indeplineasca aceasta conditie in sesiunea de
restante.




¢ Nota finala se stabileste pe baza ponderii aferenta componentei de evaluare prevazuta la punctul 10.1, cu respectarea conditiilor
minime de promovare stabilite pentru fiecare tip de evaluare.

Data completarii, Titular de curs, Titular de laborator,
23.09.2026 Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTU/  Lect. Dr. DUMITRU-CLAUDIU SERGENTU/

Lect. Dr. MIHAI DUMITRAS Lect. Dr. MIHAI DUMITRAS

Data avizirii in departament, Director de departament,
Prof. Dr. MIHAIL LUCIAN BIRSA




