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

Scoala Doctorala de Fizica

1.4 Domeniul de studii Fizica
1.5 Ciclul de studii Doctorat
1.6 Programul de studiu Fizica

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Modele teoretice si metode de simulare in fizica

2.2 Titularul activitatilor de curs

Prof.dr. Titus Beu, Prof.dr. Vasile Chis, Prof.dr. Ladislau
Nagy, Prof.dr. Zoltan Neda, Conf.dr. Zoltan Balint

2.3 Titularul activitatilor de
seminar

Prof.dr. Titus Beu, Prof.dr. Vasile Chis, Prof.dr. Ladislau
Nagy, Prof.dr. Zoltan Neda, Conf.dr. Zoltan Balint

2.4 Titularul activitatilor de
laborator

2.5 Anul de I | 2.6 Semestrul
studiu

[ | 2.7 Tipul de Evaluare | 2.8 DO
evaluare continud | Regimul
disciplinei

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 ‘ 1 ‘ 3.4 laborator ’ 0 ‘
3.5 Total ore din planul de invatamant | 42 | Din care:

3.6 curs | 28 3.7 seminar ‘ 14 ‘ 3.8 laborator | 0
Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 42
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate | 14
si pe teren
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 22
Tutoriat 20
Examinari 10
Alte activitati: -
3.9 Total ore studiu individual 108
3.10 Total ore pe semestru 150
3.11 Numarul de credite 10

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum | mecanica cuantica, fizica statistica, fizica atomului, fizica moleculei,

metode numeric

e, analiz, algebr3, cunostinte de teoria probabilitatilor

4.2 de competente | - abilitati de calc

- abilitati de programare in Python, C/C++, Mathematica
- abilitati de utilizare a unor medii de programare si aplicatii grafice

ul analitic




5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 de desfasurare a cursului Sala adecvatj, tabla, videoproiector, computer, soft dedicat
5.2 de desfasurare a Sala adecvatj, tabla, videoproiector, retea de calculatoare,
seminarului acces internet, soft dedicat

Termenul predarii lucrarilor de seminar (referate, proiecte)
este stabilit de titular de comun acord cu studentii. Nu se
vor accepta cererile de amanare a acestuia pe motive altfel
decat obiectiv intemeiate.

5.3 de desfasurare a nu este cazul

laboratorului

6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

- Insusirea de concepte si modele avansate de dinamica moleculara.

- Abilitati de construire a modelor moleculare si pregatire a datelor de intrare pentru
coduri numerice avansate.

- Capacitatea de selectare a modelelor si optiunilor adecvate pentru simulari complexe.

- Folosirea corectd a metodelor de chimie cuantica si a modelelor adecvate pentru
calculul proprietatilor moleculare

- Capacitatea de a rezolva ecuatia lui Schrodinger pentru interactiunea atom-camp extern
prin aplicarea diverselor metode numerice

- Corelarea datelor teoretice si computationale cu cele experimentale

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

- Capacitatea de a obtine si de a sustine argumentat rezultatele stiintifice; capacitatea de
a elabora lucrari stiintifice.

- Utilizarea metodelor si modelelor stiintifice In domenii restranse sau interdisciplinare.

- Capacitate avansata de planificare si organizare.

- Operarea cu principiile de prelucrare a datelor tip imagine digitala. Capacitatea de
analiza si sinteza a datelor; capacitatea de a modela efectul factorilor externi asupra
imaginilor.

- Utilizarea si adaptarea de pachete software pentru analiza si prelucrarea datelor.
Utilizarea de sisteme informatice automate de prelucrare si extragere a datelor din
imagini digitale 2D si respectiv, 3D.

- Efectuarea unor experimente de prelucrare a datelor si evaluarea rezultatelor acestora
pe baza modelelor teoretice existente. Mod de gandire multi- si interdisciplinar.




- Competente de modelare si analiza, inclusiv in context interdisciplinar.

- Competente de utilizare a tehnicii de calcul de Tnalta performanta.

- Realizarea sarcinilor profesionale in mod eficient si responsabil, cu respectarea
legislatiei si

deontologiei specifice domeniului.

- Aplicarea, in contextul respectarii legislatiei, a drepturilor de proprietate intelectuala
(inclusiv transfer tehnologic), a metodologiei de certificare a produselor, a principiilor,
normelor si valorilor codului de etica profesionald in cadrul propriei strategii de munca
riguroasad, eficienta si responsabila.

- Aplicarea tehnicilor de munca eficienta in echipa multidisciplinara pe diverse paliere
ierarhice. Identificarea rolurilor si responsabilitatilor intr-o echipa si aplicarea de tehnici
de

relationare si munca eficientd In cadrul echipei.

- Utilizarea eficientd a surselor informationale si a resurselor de comunicare si formare
profesionala, atat in limba romana, cat si intr-o limba de circulatie internationala.

- Sa demonstreze implicarea in activitati stiintifice, cum ar fi elaborarea unor articole si
studii de specialitate.

- Sa participe la proiecte cu caracter stiintific, compatibile cu cerintele integrarii in
invatamantul si cercetarea europeana.

Competente transversale

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al - Insusirea unor modele fizice si a unor metode numerice

disciplinei avansate pentru simularea proprietatilor structurale si
dinamice ale sistemelor atomice si moleculare.

7.2 Obiectivele specifice - Formarea unui mod de gandire algoritmic, specific

simularilor numerice.

- Dobandirea capacitatii de utilizare a unor metode si
algoritmi numerici avansati, in cadrul unor proiecte de
simulare complexe in domenii ale fizicii computationale,
chimiei fizice, stiintei materialelor si biofizicii.

- Familiarizarea doctoranzilor cu cele mai folosite modele
ale fizicii statistice si computationale in aplicatii
interdisciplinare.

- Incurajarea cercetirilor interdisciplinare.

- Insusirea principiilor, metodelor si tehnicilor
computationale pentru calculul diferitelor proprietati
moleculare.

- Utilizarea eficientd a resurselor computationale pentru
modelari moleculare.

- Formarea abilitatilor de calcul si analiza a proprietatilor
atomice si moleculare si a informatiilor digitale.

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare Observatii
Dinamica moleculara avansata. Cimpuri de forte Prelegere, proiectie, 3h
atomistice si coarse-graining. Propagatori si problematizare,

rezervoare. Simulari in diferite ansamble statistice. dezbatere




Implementari moderne ale metodei sumei Ewald
pentru interactiunile electrostatice.

Modele si elemente fundamentale in utilizarea Prelegere, proiectie, 2.5h
codurilor NAMD si Gromacs. Analiza traiectoriilor. problematizare,
Aplicatii ale dinamicii moleculare in domeniul dezbatere
biomolecular si al stiintei materialelor.
Analiza spatiul conformational al moleculelor si Prelegere, 1.5h
modelarea interactiunilor ligand-receptor. problematizare, studii
Simularea spectrelor experimentale pe baza de caz
populatiilor Boltzmann relative.
Modelarea interactiunilor intermoleculare slabe: Prelegere, 2h
rolul dispersiei in sistemele moleculare slab legate; problematizare, studii
Modelarea sistemelor de tip "host-guest”; Modelarea de caz
adsorbtiei moleculelor pe suprafete.
Calculul parametrilor fotofizici ai sistemelor | Prelegere, 2h
moleculare: modelarea spectrelor de absorbtie | problematizare, studii
electronica si emisie de fluorescentd; calculul | de caz
timpului radiativ de fluorescenta.
Modele teoretice in fizica ciocnirilor atomice: | Prelegere, 1.5h
clasificare, arii de utilizare. problematizare, studii
de caz
Ionizarea atomilor si a moleculelor prin particule | Prelegere, 2h
incarcate; efecte de interferenta. problematizare, studii
de caz
Ionizarea atomilor prin campuri laser intense. Prelegere, 2h
problematizare, studii
de caz
9. Modele analitice de baza ale fizicii statistice cu | Prelegere, 3h
aplicatii interdisciplinare: modelul Ising, modelul | problematizare, studii
Kuramoto, modelul de percolare, modelul mersului | de caz
la intdmplare simplu, ecuatii de tip masters.
10. Modele computationale de baza cu aplicatii Prelegere, 2.5h
interdisciplinare: modelul "flocking" al lui Vicsek, problematizare, studii
modelul dunei de nisip (sandpile model), mersul la de caz
intadmplare cu restrictii, percolatii cu obiecte
geometrice.
11. Procesarea de date tip imagine digitala. Metode Prelegere, 3h
teoretice de imbunatatire si analiza datelor tip problematizare, studii
imagine digitala. Filtre si modalitati automate de caz
respectiv semiautomate de prelucrare a datelor 2D.
Aplicatii biomedicale: prelucrarea datelor tip imagini
2D obtinute cu microscop de fluorescenta, respectiv
imagini 2D obtinute prin IRM cardiac.
12. Tehnici de simulare a efectului zgomotului Prelegere, 3h

asupra rezultatelor analizei datelor de tip imagine
digitala. Operatii si procese automate respectiv
semiautomate de prelucrare a datelor 3D. Aplicatii
biomedicale: prelucrarea datelor tip imagini 3D

problematizare, studii
de caz




obtinute cu microscop de fluorescenta, respectiv
imagini 3D obtinute prin CT pulmonar.
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8.2 Seminar Metode de predare Observatii
1. Tutorial de utilizare a codului NAMD pentru | Proiectie, 2h
simularea  ubiquitinei. = Pregdtirea  modelului | demonstratie,

molecular si a fisierelor de intrare. modelare, dezbatere

2. Tutorial de utilizare a codului NAMD pentru | Proiectie, 1h
simularea ubiquitinei. Analiza traiectoriilor. demonstratie,

modelare, dezbatere

3. Optimizarea conformerilor moleculei | Proiectie, 1h
fluorodeoxyglucoza si calculul spectrului IR al | demonstratie,

moleculei, mediat dupa populatiile Boltzmann | modelare, dezbatere
relative.

4. Modelarea adsorbtiei moleculei de adenina pe o | Proiectie, 1h
suprafatd model de grafena. Calculul energiei de | demonstratie,



http://phys.ubbcluj.ro/~tbeu/courses.htm
http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/
http://cgmartini.nl/

interactiune si corectia BSSE. modelare, dezbatere
5. Calculul spectrului de absorbtie electronica si de | Proiectie, 1h
emisie de fluorescenta pentru molecula de aldehyda | demonstratie,
solvatata "state specific". modelare, dezbatere
6. Aplicatiile actuale ale modelelor in fizica | Proiectie, 3h
ciocnirilor atomice. demonstratie,

modelare, dezbatere
7. Calcule analitice pentru modelele discutate. | Proiectie, 1.5h
Metode de tip mean-field. Ecuatii de tip Langevin si | demonstratie,
Fokker-Planck. modelare, dezbatere
8. Coduri de simulari computationale pentru | Proiectie, 1.5h
modelele discutate. Discutia unor programe simple | demonstratie,
scrise in C. modelare, dezbatere
9. Metode avansate de prelucrare a datelor 2D. Proiectie, 1h
Tehnici automate de segmentare a imaginilor: | demonstratie,
metode de extragere si caracterizare a inimii din | modelare, dezbatere
achizitii 2D de IRM cardiac, respectiv a contururilor
celulelor si obiectelor de interes din imagini 2D de
microscopie de fluorescenta.
10. Metode avansate de prelucrare a datelor 3D. Proiectie, 1h
Extragerea si prelucrarea automati a informatiilor | demonstratie,
relevante: metode de extragere si caracterizare a | modelare, dezbatere
vaselor plamanii din achizitii 3D de CT pulmonar,
respectiv a obiectelor de interes din imagini 3D de
microscopie de fluorescenta.
Modelarea si testarea efectelor diferitelor tipuri de
zgomot asupra imaginilor digitale.
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9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii
epistemice, asociatiilor profesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent
programului


http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/
http://www.phys.ubbcluj.ro/~zneda/edu/mc.htm

Continutul disciplinei este in concordanta cu ceea ce se studiaza in alte centre universitare din
tara si din strainatate. Pentru adaptarea la cerintele impuse de piata de munca, continutul
disciplinei a fost armonizat cu cerintele impuse de specificul invatdamantului postuniversitar, 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 50

10.5 Seminar | Activitate Prezentare portofoliu 50

10.6 Activitate

Laborator

10.7 Standard minim de performanta

Stabilirea corectd a metodelor si modelelor care trebuie utilizate pentru rezolvarea unei
probleme particulare.
Utilizarea adecvata a tehnicilor computationale si a resurselor hard si soft disponibile.

Semnatura titular curs Semnatura titular seminar

Prof.dr. Titus Beu Prof.dr. Titus Beu

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

Prof.dr. Ladislau Nagy Prof.dr. Ladislau Nagy

Prof.dr. Zoltan Neda Prof.dr. Zoltan Neda

Conf.dr. Zoltan Balint Conf.dr. Zoltan Balint

Data completarii Data avizarii in Semnatura director de
departament departament

1.10.2018 Prof. dr. Simion

5.10.2018 Astilean




