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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
	CHIMIE MEDICALĂ / CHIMIST 


	2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	CHIMIE MEDICALĂ COMPUTAŢIONALĂ ŞI STRUCTURALĂ

	2.2 Titularul activităţilor de curs
	CONF. DR. IONEL HUMELNICU, CONF. DR. MIRCEA-ODIN APOSTU

	2.3 Titularul activităţilor de seminar
	CONF. DR. IONEL HUMELNICU, CONF. DR. MIRCEA-ODIN APOSTU

	2.4 An de studiu
	III
	2.5 Semestru
	6
	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
	5
	din care: 3.2      curs
	2
	3.3. laborator
	3

	3.4 Total ore din planul de învăţământ
	70
	din care: 3.5.    curs
	28
	3.6. laborator
	42

	Distribuţia fondului de timp
	ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	35

	Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate şi pe teren
	25

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	30

	Tutoriat
	10

	Examinări
	10

	Alte activităţi 
	0


	3.7 Total ore studiu individual
	110

	3.8 Total ore pe semestru
	180

	3.9 Număr de credite
	6


	4. Precondiţii (dacă este cazul)

	4.1 De curriculum
	Termodinamică chimică, Cinetică Chimică,  Chimie cuantică şi structură, Matematică, Fizică 

	4.2 De competenţe
	Abordarea interdisciplinară a unor teme din domeniul chimiei, utilizarea calculatorului


	5. Condiţii (dacă este cazul)

	5.1 De desfăşurare a cursului
	Nu este cazul

	5.2 De desfăşurare a laboratorului
	Prezenţa este obligatorie
Respectarea normelor de protecţia muncii


	6. Competenţe specifice acumulate

	Competenţe profesionale
	C1. Operarea cu noţiuni de structura şi reactivitate a compușilor chimici, biochimici şi farmaceutici

C2. Determinarea compoziţiei, structurii şi proprietăţilor fizico-chimice a unor compuşi chimici cu importanţă în medicină şi în domeniul farmaceutic 

C3. Operarea cu noţiuni privind relaţiile de legătură între structura şi activitatea chimică şi biologică a compuşilor chimici, biochimici şi farmaceutici.

C4. Abordarea interdisciplinară a unor teme din domeniile chimiei şi biochimiei

C5. Urmărirea, adaptarea şi controlul proceselor chimice şi fizico-chimice în laboratoarele de analize clinice şi medicale

C6. Identificarea conceptelor si a metodelor utilizate pentru determinarea compoziției, structurii şi a proprietăților fizico-chimice ale compușilor chimici, biochimici si farmaceutici

	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.
CT3. Utilizarea eficientă a surselor informaţionale şi a resurselor de comunicare şi formare profesională asistată, atât în limba română, cât şi într-o limbă de circulaţie internaţională.


	7. Obiectivele disciplinei (din grila competenţelor specifice acumulate)

	7.1. Obiectivul general
	Însuşirea elementelor de bază, familiarizarea şi utilizarea de către studenţi a metodelor de lucru ale chimiei computaţionale pentru determinarea proprietăţilor sistemelor moleculare investigate. Înţelegerea influenţei structurii asupra fenomenelor de transport prin membrane biologice.



	7.2. Obiectivele specifice
	La finalizarea cu succes a acestei discipline, studenţii vor fi capabili să:
· Descrie şi analizeze structura,  proprietățile de reactivitate şi spectrale ale sistemele chimice studiate
· Explice şi aplice principalele metode de investigare ale chimiei computaţionale

· Explice corelaţia structura - procese de transport prin membrane

· Efectueze determinări experimentale, să sistematizeze şi să interpreteze rezultatele experimentale


	8. Conţinut

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

	1.
	Coordonate ale structurii moleculare şi de reacţie. Elemente de mecanică moleculară. Energia conformaţională
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	3

	2.
	Suprafeţe de energie potenţială, structuri intermediare şi de tranziţie
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2

	3.
	Tehnici şi metode de optimizare conformaţional-energetică a sistemelor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2

	4.
	Metode semiempirice utilizate în studiul structurii şi proprietăților moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2

	5.
	Metode numerice de investigare teoretică a proprietăţilor structurilor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2

	6.
	Determinarea descriptorilor structurali şi ai indicelor de reactivitate chimică
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	4

	7.
	Metode şi modele calitative ale chimiei computationale folosite în investigarea teoretică a structurii şi reactivităţii sistemelor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	4

	8.
	Baze de orbitale şi metode de calcul utilizate de chimia teoretica
	prelegerea, conversaţia, explicaţia
	2

	9.
	Membrane biologice: noţiuni fundamentale ale compoziţiei şi structurii membranare.Clasificarea membranelor.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	10.
	Corelatia structura-fenomene de transport. Procese membranare. Presiunea osmotica. Echilibrul Donnan.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	11.
	Potenţialul electrochimic. Potenţialul electric transmembranar.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	12.
	Potenţialul de acţiune al celulei nervoase. Stratul dublu electric.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	13.
	Difuzia liberă. Difuzia facilitată
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	4

	14.
	Transportul activ
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	Bibliografie  
Referinţe principale:

1. E. Lewars, Computational Chemistry, Kluwer Academic Publishers, NY, 2004.

2. F. Jensen, Introduction to Computational Chemistry, Wiley, Chichester, 1999.

3. D.W. Rogers, Computational Chemistry Using the PC, Third Edition, John Wiley & Sons, Inc., Hoboken, NJ, 2003.

4. C.J. Cramer, Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models, 2nd Edition, John Wiley & Sons Ltd, T, Chichester, 2004.

5. M-O. Apostu, V. Melnig, “Bazele termodinamice ale transportului prin membrane”, Editura Universităţii “Al. I. Cuza”, Iaşi, 2008

6. M. E. Starzak, The physical chemistry of membranes, Academic Press, London, 1984;

7. M. Thellier, C. Ripoll, Bases thermodynamiques de la biologie cellulaire, MASSON, Paris, 1992;

Referinţe suplimentare:
1. W. Koch, M.C. Holthausen, A chemist's guide to density functional theory, Second Edition, Wiley-VCH Verlag GmbH, 2001

2. J. Gasteiger, T. Engel, Chemoinformatics, Wiley, Weinheim, 2003.

3. I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretică, Ed. Tehnopress, Iaşi, 2003
4. R. E. Kesting, Synthetic polymeric membranes – A structural perspective, John Wiley & Sons, 1985;
5. O. Sten-Knudsen, Biological membranes - Theory of transport, potentials and electric impulses, Cambridge University Press, 2002;


	8.2
	Seminar / Laborator
	Metode de predare
	Observaţii

(ore şi referinţe bibliografice)

	1.
	Elemente spaţiale şi sisteme de coordonate caracteristice structurilor moleculare
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia
	3

	2.
	Metode ale mecanicii moleculare utilizate în studiul conformaţional al sistemelor moleculare
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	3

	3.
	Reprezentarea şi interpretarea rezultatelor obţinute utilizând metode ale mecanicii moleculare. Baze de orbitale
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	3

	4.
	Investigarea sistemelor moleculare utilizând metode semi-empirice ale chimiei cuantice
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	3

	5.
	Vizualizarea si interpretarea rezultatelor obţinute utilizând metode ale orbitalelor moleculare
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	3

	6.
	Studiul sistemelor reactante pe calea de reacţie. Suprafeţe de energii potenţiale
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	6

	7.
	Caracterizarea structurală a membranelor; modalităţi de preparare.
	Experimentul

Observatia
	6

	8.
	Studiul fenomenului de difuzie liberă.
	Experimentul, Observatia
	4

	9.
	Simularea procesului de difuzie. Ultracentrifugarea. Presiunea osmotica. Aplicatii de calcul.
	Problematizarea

Demonstratia

Exercitiul


	4

	10.
	Proprietăţi de separare ale membranelor; corelaţia structură - proprietăţi
	Experimentul

Observatia
	4

	11.
	Membrane ion selective.
	Experimentul Observatia
	3

	Bibliografie

1. J.B. Foresman, Æleen Frisch, Exploring Chemistry with Electronic Structure Methods - 2nd ed., Gaussian Inc., Pittsburgh, PA, 1996

2. D.W. Rogers, Computational Chemistry Using the PC, Wiley, Hoboken, NJ, 2003.

3. M. E. Starzak, The physical chemistry of membranes, Academic Press, London, 1984

4. M-O. Apostu, V. Melnig, “Bazele termodinamice ale transportului prin membrane”, Editura Universităţii “Al. I. Cuza”, Iaşi, 2008


	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
	50%

	10.5 Laborator
	Corectitudinea răspunsurilor - însuşirea şi înţelegerea corectă a problematicii tratate la laborator
	Examen scris+oral
	50%

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă de promovare: 5 (cinci)
· Cunoaşterea principalelor aspecte ale metodelor de investigare teoretică a sistemelor chimice. 
· Capacitatea de a corela structura unei membrane biologice cu fenomenele de transport prin aceasta.



	Data completării
	Titular de curs
	Titular de laborator/seminar

	1.10.2018
	Conf. dr. Ionel Humelnicu

Conf. dr. Mircea-Odin Apostu 

	Conf. dr. Ionel Humelnicu

Conf. dr. Mircea-Odin Apostu 

	
	
	

	Data avizării in departament
	Director de departament


	
	Prof. dr. habil. Mihail-Lucian Bîrsă
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