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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
	LICENŢĂ

	1.6 Programul de studii / Calificarea
	BIOCHIMIE TEHNOLOGICĂ / Chimist


	2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	BIOCHIMIE CUANTICĂ

	2.2 Titularul activităţilor de curs
	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	2.3 Titularul activităţilor de seminar
	Asist.dr. Dan Maftei

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


* OB – Obligatoriu / OP – Opţional
	3. Timpul total estimat (ore pe semestru şi activităţi didactice)

	3.1 Număr de ore pe săptămână
	3
	din care: 3.2      curs
	1,5
	3.3. laborator
	1,5

	3.4 Total ore din planul de învăţământ
	42
	din care: 3.5.    curs
	21
	3.6. laborator
	21

	Distribuţia fondului de timp
	ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	50

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

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	16

	Tutoriat
	12

	Examinări
	10

	Alte activităţi...................................
	


	3.7 Total ore studiu individual
	108

	3.8 Total ore pe semestru
	150

	3.9 Număr de credite
	5


	4. Precondiţii (dacă este cazul)

	4.1 De curriculum
	Biochiomie, Chimie cuantică şi structură, Chimia heterociclurilor, Chimie coordinativă

	4.2 De competenţe
	Identificarea, descrierea şi utilizarea adecvată a noţiunilor specifice Chimiei şi Biochimiei


	5. Condiţii (dacă este cazul)

	5.1 De desfăşurare a cursului
	Sală curs dotată cu videopriector

	5.2 De desfăşurare a seminarului/laboratorului
	sală dotată cu aparatură şi tehnică de calcul

respectarea normelor de protecţia muncii în laboratoare cu caracter chimic


	6. Competenţe specifice acumulate

	Competenţe profesionale
	C1.  Operarea cu noţiuni de structura şi reactivitate a compusilor chimici
C2.  Determinarea compozitiei, structurii si proprietatilor fizico-chimice a unor compusi chimici
C3.  Efectuarea de experimente, aplicarea riguroasă a metodelor de analiză şi interpretarea rezultatelor, cu respectarea normelor de securitate şi sănătate în muncă
C4.  Abordarea interdisciplinară a unor teme din domeniul chimiei

	Competenţe transversale
	CT1. Realizarea sarcinilor profesionale în mod eficient şi responsabil cu respectarea legislaţiei şi deontologiei specifice domeniului sub asistenţă calificată
CT2. Realizarea unor activităţi în echipă multidisciplinară utilizând abilităţi de comunicare interpersonală pentru îndeplinirea obiectivelor propuse


	7. Obiectivele disciplinei (din grila competenţelor specifice acumulate)

	7.1. Obiectivul general
	Utilizarea metodelor şi teoriilor chimiei şi biochimiei cuantice în studiul structurii şi reactivităţii sistemelor chimice şi biochimice. Calculul unor parametri necesari pentru determinarea reactivităţii chimice şi a activităţii biologice a unor centre de reacţie. Modelarea computaţională a structurilor unor sisteme moleculare ce prezintă un deosebit interes din punct de vedere biologic.

	7.2. Obiectivele specifice
	La finalizarea cu succes a acestei discipline, studenţii vor fi capabili să:

· Explice proprietăţile de reactivitate ale grupărilor funcţionale din diferite structuri de importanţă biologică
· Descrie structura moleculară spaţială a sistemelor biologice
· Utilizeze metodele chimiei cuantice la investigarea sistemelor moleculare de importanţă biologică
· Analizeze din punct de vedere teoretic structura şi proprietăţile reactuve ale sistemelor moleculare
· Calculeze parametrii structurali, energetici şi de reactivitate utilizaţi pentru determinarea activităţii biologice a diferitelor sisteme moleculare


	8. Conţinut

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

	1.
	Metode şi modele ale chimiei şi biochimiei cuantice utilizate în investigarea sistemelor chimice şi de interes biologic
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	2.
	Aproximaţia π electronică. Metode π electronice utilizate în studiul structurii şi proprietăţilor sistemelor aromatice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	3.
	Descriptori (indici) ai reactivităţii chimice

Descrierea cuanto-chimică a reactivităţii chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	4.
	Metode semiempirice de calcul ale proprietăţilor structurale şi de reactivitate ale sistemelor moleculare. QM/MM
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	5.
	Calcule cuanto-chimice relative ale capacităţii de reacţie

Indici locali ai reactivităţii
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	6.
	Indici globali, energetici ai reactivităţii sistemelor aromatice de importanţă biologică
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	7.
	Mecanismul producerii acţiunii biologice; Modele ale interacţiunii agent – receptor
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	8.
	Metode şi parametri structurali în relaţiile cantitative structură chimică – activitate biologică (QSAR)
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	9.
	Utilizarea teoriei orbitalelor moleculare în determinarea relaţiilor cantitative structură chimică – activitate biologică
Efectul de solvent şi interacţiunile specifice 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	10.
	Structura electronică şi reactivitatea moleculelor de interes biologic

Structura şi reactivitatea aminoacizilor şi a unor proteine
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	11.
	Enzime - structură şi reactivitate
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	12.
	Lipide. Structura şi reactivitatea acizilor graşi
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	13.
	Vitamine - structură, reactivitate chimică, activitate biologică
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	14.
	Agenţi halucinogeni; Substanţe cancerigene
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	1,5 ore

	Bibliografie 
Referinţe principale:

1. C.F. Matta, Quantum Biochemistry, Wiley-VCH, 2010 
2. B. Pullman, A. Pullman, Quantum Biochemistry, John Wiley & Sons Inc., New York, 1963.
3. C. Stan Tsai, An introduction to computational biochemistry, John Wiley & Sons, Inc., New York, 2002
4. G.N. Szabo, A.W. Warshel, Computational Approaches to Biochemical Reactivity, Kulver Academic Publishers, 2001 

5. Z. Simon, Quantum Biochemistry and Specific Interactions, Ed. Taylor & Francis; 1976 

6. Z. Simon, Biochimie cuantică, Editura Ştiinţifică, Cluj, 1973.
Referinţe suplimentare:

1. I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretică, Editura Tehnopress, Iaşi, 2003.

2. A. Chiriac, D. Ciubotariu, Z. Simon, Relaţii calitative structură chimică - activitate biologică (QSAR). Metoda MTD, Editura Mirton, Timişoara, 1996
3. I. Simiti, I. Schwartz, Structură chimică. Activitate biologică, Editura Dacia, Cluj, 1974. 

4. A. Rappe, C. Casewit, Molecular Mechanics across Chemistry, University Science Books, Sausalito, California, 1997

	8.2
	Seminar / Laborator
	Metode de predare
	Observaţii

(ore şi referinţe bibliografice)

	1.
	Studiul structurii spaţiale a diferitelor clase de compuşi de interes biologic utilizând mecanica moleculară 
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	3 ore

	2.
	Studiul teoretic al distribuţiei spaţiale de sarcină electronică al unor sisteme moleculare de  interes biologic utilizând metodele chimiei cuantice
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	3 ore

	3.
	Determinarea capacităţii de reacţie (indici de reactivitate) ale unor centre atomice dintr-un sistem molecular utilizând diferite metode de calcul ale chimiei cuantice
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	6 ore

	4.
	Utilizarea tehnicii de calcul în modelarea structurii şi determinarea reactivităţii unor sisteme moleculare de interes biologic (amino acizi, lipide, vitamine)
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	6 ore

	5.
	Studiul teoretic al influenţei solventului şi al interacţiunilor specifice asupra proprietăţilor structurilor moleculare de interes biologic
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	3 ore

	Bibliografie

1. G.N. Szabo, A.W. Warshel, Computational Approaches to Biochemical Reactivity, Kulver Academic Publishers, 2001. 
2. A. Rappe, C. Casewit, Molecular Mechanics across Chemistry, University Science Books, Sausalito, California, 1997 
3. K. Gundertofte, F. S. Jørgensen, (Eds.), Molecular Modeling and Prediction of Bioactivity, Kluwer Academic-Plenum Publishers, New York, 2000 
4. K.I. Ramachandran, G. Deepa, K. Namboori, Computational Chemistry and Molecular Modeling. Principles and Applications, Springer, Berlin, 2008 
5. C. Stan Tsai, An Introduction to Computational Biochemistry, John Wiley & Sons, New York, 2002 

6.  I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretică, Editura Tehnopress, Iaşi, 2003


	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 cererile 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 sau oral – evaluarea este condiţionată de efectuarea activităţilor de laborator
	60

	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
	40

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă de promovare 5 (cinci)
· tipuri de potenţiale utilizate în determinarea energiei conformaţionale totale ale unui sistem molecular

· utilizarea metodelor teoretice pentru determinarea parametrilor structurii spaţiale a unui sistem molecular


	Data completării
	Titular de curs
	Titular de seminar

	15 noiembrie 2013
	Conf.dr. Ionel Humelnicu
	Asist.drd. Dan Maftei

	
	
	

	Data avizării 
	Director de departament

	
	Conf.dr. Mihail Lucian Bîrsă
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