1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Facultatea de Fizica

1.3 Departamentul

Departamentul de Fizica Biomoleculara

1.4 Domeniul de studii

Fizica Computationala

1.5 Ciclul de studii

Master

1.6 Programul de studiu

Fizica Computationala

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Calculul Proprietatilor Moleculare /
Calculation of Molecular Properties

2.2 Titularul activitatilor de curs

Prof. dr. Vasile Chis

2.3 Titularul activitatilor de seminar

2.4 Titularul activitatilor de laborator

Prof.dr. Vasile Chis

2.5 Anul de studiu ‘ 11 ‘ 2.6 Semestrul

IV ‘2.7 Tipul de evaluare

’Ex ‘2.8 Regimul disciplinei |DS

3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)

3.1 Numar de ore pe saptamana 3 Din care:

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

3.6 curs | 28 3.7 seminar ‘ 0 ‘ 3.8 laborator | 14
Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 28
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 14
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 28
Tutoriat 14
Examinari 4
Alte activitati: -

3.9 Total ore studiu individual 72
3.10 Total ore pe semestru 132
3.11 Numarul de credite 5

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 adecvatg, tabla, videoproiector, computer

5.2 de desfasurare a seminarului -

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

internet




6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

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

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

- Utilizarea infrastructurii de calcul pentru 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 proprietati moleculare in domenii

restranse sau interdisciplinare.

- Capacitate avansata de planificare si organizare.

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

- Abordarea interdisciplinara a unor teme din domeniul fizicii

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 cercetator si executarea responsabila a sarcinilor profesionale in 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

asistata, atat in limba romana, cat si Intr-o limba de circulatie internationala.

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

utilizarea eficienta 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 si munca eficienta
in cadrul echipei.

- Documentarea in limba romana si cel putin intr-o limba straina, pentru dezvoltarea profesionala si personala,
prin formare continua 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 disciplinei | ¢ Insusirea fundamentelor teoretice si computationale si formarea

deprinderilor practice pentru modelarea sistemelor moleculare
cu ajutorul computerelor

7.2 Obiectivele specifice e Insusirea principiilor, metodelor si tehnicilor 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 moleculei si informatica

e Dezvoltarea directiilor de interdisciplinaritate: fizica, informatica,
chimie, medicina




8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare Observatii
Curs 1 prelegerea combinata, se 2 ore
Introduction vor utiliza: tabl3,
Classification of computational methods; Empirical and semiempirical | calculator, soft dedicat si
methods; Quantum chemical methods mijloace vizuale
Type of calculations; Z-matrix
Curs 2 prelegerea combinata, se 2 ore
Molecular Hamiltonian, Born-Oppenheimer and Hartree vor utiliza: tabl3,
approximation calculator, soft dedicat si
Atomic units; Molecular Hamiltonian mijloace vizuale
Born-Oppenheimer approximation
Hartree approximation
Curs 3 prelegerea combinata, se 2 ore
Hartree-Fock and Hartree-Fock-Roothaan equations vor utiliza: tablg,
Hartree-Fock approximation calculator, soft dedicat si
Hartree-Fock-Roothaan equations mijloace vizuale
Curs 4 prelegerea combinata, se 2 ore
Basis sets vor utiliza: tabl3,
STO and GTO orbitals; Basis functions and basis sets; CBS extrapolation | calculator, soft dedicat si
Mulliken population analysis mijloace vizuale
Curs 5 prelegerea combinati, se 2 ore
Method for electronic correlation vor utiliza: tabla,
Post Hartree-Fock methods for electronic correlation calculator, soft dedicat si
CI methods; MP2 method mijloace vizuale
Curs 6 prelegerea combinata, se 2 ore
Principles of DFT methods vor utiliza: tabla,
Hohenberg-Kohn theorems; calculator, soft dedicat si
Kohn-Sham formalism; mijloace vizuale
Curs 7 prelegerea combinata, se 2 ore
Exchange-correlation functionals vor utiliza: tabla,
Local density approximation; Generalized Gradient Approximation | calculator, soft dedicat si
(GGA); Types of exchange-correlation functionals mijloace vizuale
Curs 8 prelegerea combinati, se 2 ore
Excited molecular states vor utiliza: tabla,
Time dependent density functional theory calculator si mijloace
TD-DFT calculations of absorption and emission spectra vizuale

Curs 9 prelegerea combinati, se 2 ore
Solvent effects and Solvation methods vor utiliza: tabla,
Continuum solvation methods calculator si mijloace
Discrete solvation methods vizuale
Curs 10 prelegerea combinata, se 2 ore
Thermochemistry; calculation of thermochemical data; ZPVE, enthalpy, | vor utiliza: tabla,
Gibbs free energy calculator, soft dedicat si

mijloace vizuale
Curs 11 prelegerea combinata, se 2 ore
Molecular spectra calculations vor utiliza: tabla,
Vibrational spectra calculation; IR and Raman intensities; scaling calculator, soft dedicat si
procedures; assignment of experimental spectra mijloace vizuale
Curs 12 prelegerea combinata, se 2 ore

Molecular spectra calculations
NMR and EPR spectra calculation; assignments of experimental
spectra; CBS extrapolation for chemical shifts calculation

vor utiliza: tabla,
calculator, soft dedicat si
mijloace vizuale




Curs 13 prelegerea combinata, se 2 ore

DFT methods with dispersion correction vor utiliza: tabla,

Grimme's method for dispersion corrections calculator, soft dedicat si

Dispersion correcting potentials mijloace vizuale

Curs 14 prelegerea combinat, se 2 ore
Intermolecular interactions vor utiliza: tabld,

calculator, soft dedicat si
mijloace vizuale

Interaction energy calculation; Basis set superposition error
Weak intermolecular interactions
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8.2 Seminar Metode de predare Observatii
8.3 Laborator Metode de predare Observatii
1. Molecular geometry specification; Cartesian coordinates; Z-matrix formalism | Prelegere 1 ora
2. Fractional and Cartesian coordinates; Tinker program; pdb and cif- type files; | Discutie individuala 1ora
Mercury and Molegro Molecular Viewer software

3. Geometry optimizations; Fully and partially optimized geometries of water Discutie individuala 1 ora
and H202 molecules

4. Calculation of rotational barrier in ethane and inversion barrier of ammonia Discutie individuala 1 ora
5. Calculation of H bonding parameters in DNA base pairs Discutie individuala 1 ora
6. Conformers and tautomers; Boltzmann populations of molecular conformers | Discutie individuala 1 ora
7. lonization potential and electron affinity for a series of isoelectronic Discutie individuala 1 ora
molecules; Proton affinity for pyridine

8. Normal modes of vibration; Calculation of harmonic and anharmonic Discutie individuala 1ora
vibrational (IR and Raman) spectra of benzene

9. Absorption spectra molecules: correlation between the experimental and Discutie individuala 1 ora
computational data for formaldehyde

10. Calculation of NMR spectra of ethanol Discutie individuala 1ora
11. Calculation of ESR spectra for paramagnetic systems; CBS extrapolation for | Discutie individuala 1 ora
calculating hyperfine coupling constants of CH3 radical

12. Solvent effects: Solvent modeling; continuum and discrete models of Discutie individuala 1ora
solvation; Calculation of NMR spectrum of solvated levetiracetam

13. Calculation of binding energies for the water dimer and DNA base pairs Discutie individuala 1 ora
14 Molecular excited states: geometry optimizations and adiabatic excitation Discutie individuala 1ora



http://arxiv.org/abs/0705.0337
http://vergil.chemistry.gatech.edu/notes/

energies of biphenyl and naphthalene ‘
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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. Pentru adaptarea la cerintele impuse de piata de munca, 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 evaluare | 10.2 metode de evaluare | 10.3 Pondere din nota finala
10.4 Curs Cunostinte dobandite Examen scris 50

10.5 Seminar Activitate Tematici rezolvate 0

10.6 Laborator | Activitate Experimente realizate 50

10.7 Standard minim de performanta

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

Semnatura titular curs Semnatura titular seminar Semnatura titular laborator

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

Data completarii Data avizarii in departament Semnatura director de
departament

27.05.2016
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