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1. Obiectivele cursului: 

Cursul prezintă studenţilor unele teorii ale chimiei şi biochimiei cuantice necesare pentru înţelegerea structurii şi reactivităţii moleculare. Se pune accent pe calculul unor parametri necesari pentru determinarea reactivităţii chimice şi a activităţii biologice a unor centre de reacţie precum şi modelarea computaţională a structurilor moleculare a unor molecule ce prezintă un deosebit interes din punct de vedere biologic. 

2. Conţinutul de bază:

I. Noţiuni de bază ale chimiei şi biochimiei cuantice

I.1. Problematica biochimiei şi chimia cuantică

I.2. Noţiuni de bază ale chimiei cuantice

I.3. Metode şi modele ale chimiei cuantice

I.4. Aproximaţia ( electronică în studiul structurii moleculare

I.5. Metoda ( electronică a lui H(ckel

I.6. Descriptori (indici) ai reactivităţii chimice

I.7. Descrierea cuanto-chimică a reactivităţii chimice

I.8. Descriptori calculabili cuanto-chimic (teoretici)

I.8.1. Descriptori locali

I.8.2. Descriptori globali

I.9. Metode semiempirice de calcul ale proprietăţilor structurale şi de reactivitate ale sistemelor moleculare

I.10. Calcule cuanto-chimice relative ale capacităţii de reacţie

I.10.1. Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând numai substratul (cazul moleculei izolate)

I.10.1.1. Cazul reacţiilor de substituţie

I.10.1.2. Reacţii de substituţie în cadrul hidrocarburilor aromatice alternante (HAA)

I.10.1.3. Cazul reacţiilor de adiţie

I.10.2. Calcule relative ale capacităţii de reacţie considerând atât substratul cât şi agentul

I.10.2.1. Cazul reacţiilor de substituţie

I.10.2.2. Cazul reacţiilor de adiţie

II Studiul structurii şi reactivităţii principalelor clase de compuşi de interes biologic

II.1. Mecanismul producerii acţiunii biologice

II.1.1. Activitatea biologică şi afinitatea ligand – receptor

II.1.2. Activitatea biologică a reacţiilor enzimatice

II.2. Modele ale interacţiunii agent – receptor

II.3. Metode şi parametri structurali în relaţiile cantitative structură chimică – activitate biologică

II.3.1. Utilizarea teoriei orbitalelor moleculare în determinarea relaţiilor cantitative structură chimică – activitate biologică

III. Structura electronică şi reactivitatea moleculelor de interes biologic

III.1. Proteinele ca sisteme electronice conjugate

III.1.1. Calculul stărilor electronice 

III.1.2. Structura şi reactivitatea unor proteine

III.2. Structura aminoacizilor

III.2.1.  Reactivitatea grupării carboxil

III.2.2. Reactivitatea grupării aminice

III.3. Enzime - structură şi reactivitate

III.4. Lipide. Structura şi reactivitatea acizilor graşi

III.5. Structura şi reactivitatea acizilor nucleici 

III.6. Vitamine - structură, reactivitate chimică, activitate biologică

IV.1. Agenţi halucinogeni

IV.2.  Substanţe cancerigene

3. Sistemul de evaluare al studentului: examen

4. Discipline care trebuie parcurse în prealabil:


- obligatorii: Structura atomilor şi moleculelor
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6. Tematica lucrărilor de laborator: 

1.  Studiul structurii moleculare a diferitelor clase de compuşi de interes biologic

2.  Determinarea capacităţii de reacţie a unor centre de reacţie pentru diferiţi atomi ai unui sistem molecular

3.  Utilizarea teoriei orbitalelor moleculare a lui H(ckel pentru obţinerea proprietăţilor structurale şi energetice a unor molecule de interes biologic

4.  Utilizarea tehnicii de calcul în modelarea structurii moleculelor de interes biologic

6. Tematica lucrărilor de seminar: 

1. Utilizarea teoriei orbitalelor moleculare a lui H(ckel pentru obţinerea proprietăţilor structurale şi energetice a unor molecule de interes biologic

2. Determinarea capacităţii de reacţie a unor centre de reacţie pentru diferiţi atomi ai unui sistem molecular

7. Bibliografie laborator şi seminar:
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