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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
	MASTER

	1.6 Programul de studii / Calificarea
	CHIMIE CLINICĂ / CHIMIST 


	2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	STRUCTURA, DINAMICA ŞI ENERGETICA SISTEMELOR MOLECULARE. FARMACOCINETICĂ ŞI FARMACODINAMICĂ

	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
	I
	2.5 Semestru
	II
	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. laborator
	2

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

	Distribuţia fondului de timp
	Ore

	Studiu după manual, suport de curs, bibliografie şi altele
	20

	Documentare suplimentară în bibliotecă, pe platformele electronice de specialitate şi pe teren
	15

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	11

	Tutoriat
	6

	Examinări
	4

	Alte activităţi 
	0


	3.7 Total ore studiu individual
	69

	3.8 Total ore pe semestru
	125

	3.9 Număr de credite
	5


	4. Precondiţii (dacă este cazul)

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

	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
	Sală de curs dotată cu videoproiector

	5.2 De desfăşurare a laboratorului
	Sală de laborator dotată cu calculatoare și videoproiector


	6. Competenţe specifice acumulate

	Competenţe profesionale
	C1. Capacitatea de utilizare corelată într-un domeniu interdisciplinar a cunoştinţelor, metodelor şi tehnicilor specifice analizei chimice, biochimice, fizico-chimice.
C2. Cunoaşterea proprietăţilor şi operarea cu noţiuni specifice de structură şi reactivitate a tuturor compuşilor utilizaţi în analiza de laborator.
C3. Descrierea, explicarea şi interpretarea metodelor, tehnicilor şi conceptelor chimiei utilizate în analiza clinică.

C4. Operarea cu metode teoretice şi tehnici experimentale specifice, adecvate analizelor clinice.
C5. Identificarea tehnicilor şi alternativelor optime de investigare în scopul obținerii informațiilor relevante în analizele clinice.

C6. Cunoaşterea aparaturii, a principalelor tipuri de investigaţii şi tehnici utilizate precum şi a problematicii laboratorului de analize clinice.
C7. Analiza critica a metodelor, procedeelor şi tehnicilor utilizate în laboratorul de analize clinice şi implementarea unor tehnicilor avansate de investigare.

C8. Interpretarea şi explicarea rezultatelor obținute în analiza de laborator efectuată.
C9. Realizarea unor rapoarte de analize profesionale, redactarea şi prezentarea rezultatelor analizelor de laborator în mod ştiinţific, respectarea legislaţiei în domeniu, cu raportări la normativele în vigoare.
C10. Sinteza, prezentarea şi analiza critică, inter şi transdisciplinară a noutăţilor ştiinţifice din domeniu.

	Competenţe transversale
	CT1. Îndeplinirea sarcinilor profesionale în mod eficient şi responsabil cu respectarea legislaţiei şi deontologiei specifice domeniului analizelor clinice.
CT2. Utilizarea eficientă a resurselor informaţionale, ştiinţifice şi de specialitate, privind cariera profesională.
CT3. Realizarea unui management eficient al conceperii, proiectării, planificării şi organizării activităţilor specifice.
CT4. Realizarea unor proiecte de cercetare, de elaborare a unor articole sau studii științifice, a lucrării de disertație etc., respectând termenele, obiectivele şi normele de etică profesionala


	7. Obiectivele disciplinei (din grila competenţelor specifice acumulate)

	7.1. Obiectivul general
	Însuşirea elementelor de bază, familiarizarea şi utilizarea de către studenţi a noţiunilor, conceptelor şi  metodelor de lucru în studiul structurii, energeticii şi dinamicii sistemelor metabolice.


	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 modelării moleculare în explicarea structurii spaţiale a sistemelor investigate
· Explice corelaţia dintre proprietatile fizico-chimice si aspectele energetice, farmacocinetice si farmacodinamice.
· Efectueze determinări experimentale, să sistematizeze şi să interpreteze rezultatele experimentale


	8. Conţinut

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

	1.
	Descrierea structurală a sistemelor moleculare. 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

	2.
	Componentele energiei conformaţionale.  Suprafeţe de energie potenţială, structuri intermediare şi de tranziţie, ecanism de reacție
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

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

	4.
	Metode ale mecanicii moleculare şi semiempirice utilizate în studiul structurii şi proprietăților energetice 
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

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

	6.
	Descriptorilor structurali şi energetici ai sistemelor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

	7.
	Metode şi modele calitative ale chimiei folosite în investigarea teoretică a variaţiilor structurale, energetice, spectrale şi reactivităţii sistemelor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

	8.
	Determinarea indicilor energetici utilizați în teoriile calitative ale reactivităţii sistemelor moleculare
	prelegerea, conversaţia, explicaţia, descrierea, problematizarea
	2

	9.
	Bazele fizico-chimice ale farmacocineticii Parametri farmacocinetici. Modele uzuale in farmacocinetică.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	4

	10.
	Descrierea dinamicii unui sistem metabolic. Modele uzuale in farmacodinamică.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	11.
	Metabolism: energie, căldură, lucru mecanic.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	3

	12.
	Valoarea energetică şi valoarea nutriţională a unui aliment. Metode de estimare a valorilor caracteristice unui aliment.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	1

	13.
	Necesarul energetic al organismelor vii. Factori care afectează această mărime.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	1

	14.
	Absorbţia, distributia şi eliminarea.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	3

	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. Alexander A. Vinks, Hartmut Derendorf, Johan W. Mouton (Eds.), Fundamentals ofAntimicrobial Pharmacokinetics and Pharmacodynamics, Springer, 2014.
6. Irving P. Herman, Physics of the Human Body, Springer, 2016.

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

8. 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. P. Atkins, J. dePaula, Physical chemistry for the life sciences, Freeman, NY, 2011


	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
	2

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

	3.
	Determinarea teoretică a proprietăţilor termodinamice ce caracterizează un sistem molecular. Elemente ale dinamicii moleculare
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	2

	4.
	Investigarea variaţiilor energetice ale unui sistem molecular. Influenţa mediului. 
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	2

	5.
	Vizualizarea si interpretarea rezultatelor obţinute utilizând metode ale chimiei teoretice
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	2

	6.
	Studiul sistemelor reactante pe calea de reacţie. Suprafeţe de energii potenţiale
	Explicaţia, studiu de caz, conversaţia, simularea
	4

	7.
	Utilizarea datelor experimentale pentru obţinerea parametrilor cinetici si termodinamici.
	Explicaţia , conversaţia, problematizarea, demonstraţia
	4

	8.
	Modele farmacocinetice şi farmacodinamice.
	Explicaţia , conversaţia, problematizarea
	4

	9.
	Rezolvarea problemelor directe şi inverse în farmacocinetică.
	Explicaţia , conversaţia, problematizarea
	4

	10.
	Determinarea continutului energetic al alimentelor.
	Experimentul, observatia, demonstraţia 
	2

	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. Irving P. Herman, Physics of the Human Body, Springer, 2016.

4. M-O. Apostu, V. Melnig, “Bazele termodinamice ale transportului prin membrane”, Editura Universităţii “Al. I. Cuza”, Iaşi, 2008
5. P. Atkins, J. dePaula, Physical chemistry for the life sciences, Freeman, NY, 2011 P. Atkins, J. dePaula, Physical chemistry for the life sciences, Freeman, NY, 2011.


	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
	50%

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă de promovare: 5 (cinci)
· Cunoaşterea principalelor aspecte ale metodelor de investigare teoretică ale dinamicii si energeticii proceselor metabolice. 
· Capacitatea de a corela parametrii termodinamici şi cinetici cu comportamentul farmacocinetic si farmacodinamic.



	Data completării
	Titular de curs
	Titular de laborator/seminar


	27.09.2021
	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



� În conformitate cu hotărârile Senatului Universităţii "Alexandru Ioan Cuza" din Iaşi cu privire la modalitatea de desfăşurare a activităţilor didactice în contextul pandemiei SARS-Cov-2 şi a consecinţelor ce derivă din aceasta.


� În conformitate cu hotărârile Senatului Universităţii "Alexandru Ioan Cuza" din Iaşi cu privire la modalitatea de desfăşurare a activităţilor didactice în contextul pandemiei SARS-Cov-2 şi a consecinţelor ce derivă din aceasta.






[image: image1.png]