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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
	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
	III
	2.6 Tip de evaluare
	E
	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
	4
	din care: 3.2      curs
	2
	3.3. seminar/laborator
	2

	3.4 Total ore din planul de învăţământ
	56
	din care: 3.5.    curs
	28
	3.6. seminar/laborator
	28

	Distribuţia fondului de timp
	ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	46

	Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate şi pe teren
	28

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	28

	Tutoriat
	14

	Examinări
	8

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


	3.7 Total ore studiu individual
	124

	3.8 Total ore pe semestru
	180

	3.9 Număr de credite
	6


	4. Precondiţii (dacă este cazul)

	4.1 De curriculum
	Chimie anorganică avansată, Chimie organică avansată, Designul medicamentelor

	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
	C1. Operarea cu noţiuni de structură şi reactivitate a compuşilor  chimici, farmaceutici şi cosmetici
C2. Efectuarea de experimente, aplicarea riguroasă a metodelor de analiză şi interpretarea rezultatelor, elaborarea protocoalelor pentru analiza fizico-chimică a unor produşi chimici, farmaceutici şi cosmetici
C3. Efectuarea de analize în laboratoare medicale şi farmaceutice
C4. Folosirea tehnicilor, aparatelor şi metodelor de analiză şi investigare a compuşilor farmaceutici şi cosmetici

	Competenţe transversale
	CT1.   Utilizarea corespunzătoare a metodelor şi aparaturii de laborator în identificarea şi analiza compuşilor farmaceutici şi cosmetici
CT2.   Aplicarea riguroasă a metodelor şi tehnicilor de investigare calitativă şi cantitativă în analize medicale şi controlul produselor farmaceutice şi cosmetice şi interpretarea rezultatelor
CT3.  Identificarea materialelor, substanțelor si aparaturii, analiza critică a metodelor şi tehnicilor, interpretarea rezultatelor experimentale şi corelarea cu acțiunea farmacologică şi biologică a produselor chimice, farmaceutice şi cosmetice


	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 optimizare a geometriei moleculare

Metode ale mecanicii moleculare de investigare a sistemelor reactante

Funcţia de energie potenţială empirică
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	2.
	Componentele câmpului de forţe

Componente caracteristice legăturilor covalente

Componente corespunzătoare unghiurilor de valenţă
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	3.
	Componente caracteristice unghiurilor diedre

Componente corespunzătoare unghiurilor improprii
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	4.
	Potenţiale de nelegătură

Potenţiale electrostatice


Potenţiale de tip legătură de hidrogen
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	5.
	Potenţiale sterice

Potenţiale ale interacţiunii moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	6.
	Metode semiempirice ale chimiei teoretice

Aproximaţii utilizate în metodele de calcul 

Modele ale hamiltonianului molecular
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	7.
	Metode ab-initio şi DFT de investigare a sistemelor reactante
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	8.
	Baze de orbitale atomice

Tipuri de baze de orbitale atomice

Orbitale cu funcţii de polarizare şi difuzie
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	9.
	Elemente ale teoriei cuantice referitoare la reactivitatea chimică 

Analiza suprafeţei de energie potenţială a reacţiei chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	10.
	Teorii calitative ale reactivităţii chimice

Studiul reactivităţii chimice în regim static

Investigarea în regim dinamic a reactivităţii chimice
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	11.
	Indici şi descriptori ai reactivităţii chimice


	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	12.
	Utilizarea metodelor chimiei teoretice în determinarea proprietăţilor sistemelor moleculare 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	13.
	Interacţiunile intermoleculare şi structura moleculelor
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	14.
	Abordarea teoretică a interacţiunilor moleculare specifice anumitor sisteme de interes chimic
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2 ore

	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 chimia cuantică şi modelarea moleculară
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia
	2 ore

	2.
	Construirea şi vizualizarea structurilor moleculare în diferite sisteme de coordonate
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	3.
	Analiza conformaţională şi optimizarea structurilor moleculare
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	4.
	Determinarea geometriei şi a energiilor caracteristice sistemelor moleculare
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	5.
	Utilizarea diferitelor metode în investigarea structurilor moleculare reactante 
	Explicaţia, 

studiu de caz, conversaţia, simulare
	2 ore

	6.
	Compararea rezultatelor obţinute utilizând diferite metode semiempirice ale chimiei cuantice în investigarea interacţiunilor 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.
	Calculul parametrilor specifici pentru diferite tipuri de potenţiale de interacţiune intermoleculară
	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.
	Calculul parametrilor specifici pentru diferite tipuri de potenţiale de interacţiune intermoleculară
	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
	6 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  – evaluarea este condiţionată de efectuarea activităţilor de laborator
	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

	
	
	

	20 octombrie 2017
	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	Conf.dr. Ionel Humelnicu

	
	
	

	Data avizării 
	Director de departament

	
	Prof.dr. habil. Mihail-Lucian Bîrsă
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