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1. Obiectivele cursului:

Să ofere studenţilor cunoştinţe asupra:

· sistemelor metal-proteină.

· centrii activi ai metaloproteinelor;

· modelarea centrilor activi ai enzimelor care conţin metal; 

· aspecte legate de biomimetizare.

În final studentul sa aibă cunoştinţe elementare într-un domeniu deosebit de modern al chimiei bioanorganice cu aplicaţii fine în tehnologiile actuale.

2. Conţinutul de bază:

	
	
	Nr ore

	1
	Capitolul 1. Sisteme biometal- proteină

1.1. Noţiunea de centru activ

1.2. Sisteme şi compuşi model pentru metaloenzime
	4

	2
	Capitolul 2 Metaloenzime care utilizează O2 sau H2O2 ca oxidant

2.1. O monoxigenază a reticulului endoplasmatic: Citocromul P-450

2.2. Bacterii cu specificitate înaltă

2.3. Ribonucleotid-Reductaza

2.4. Utilizarea apei oxigenate

2.5. Peroxidazele

2.6. Catalazele

2.7. Modelarea chimică a mono-oxigenazelor

2.7.1. Citocromul P-450. Modelare structurală 

2.7.2. Citocromul P-450. Modelarea funcţională 

2.7.3. Modelarea MMO-ului şi a RNR
	8

	3
	Capitolul 3. Proteine care fixează reversibil  dioxigenul 

3.1. Mioglobina şi hemoglobina

3.1.1. Proprietăţi spectrale

3.1.2. Modele chimice

3.2. Hemeritrina

3.2.1. Modelarea hemeritrinei

3.3. Hemocianina

3.3.1. Modelarea hemocianinei
	8

	4
	Capitolul 4.  Chimia biomimetică a sistemelor polinucleare. Proprietăţile electronice ale clusterilor de interes biologic

4.1. Sistemele cu valenţă unică

4.2. Sisteme cu valenţă mixtă

4.2.1. Clusterii fer-sulf

4.2.1.1. Structura electronică a clusterilor fer-sulf cu un singur electron excedentar

4.2.1.2. Studiul sistemelor fer-sulf cu mai mulţi electroni excedentari

4.2.2. Structuri plan-patrate cu valenţă mixtă

4.2.3. Sistemele M(III)O2M(IV)

4.2.3.1. Clusterii mangan-oxo şi fotosinteza

4.2.3.2. Aplicaţii ale clusterilor mangan-oxo în oxidarea catalitică

4.3. Clusteri fer-oxo şi activarea dioxigenului

4.3.1. Dimerii Fe-O-Fe

4.3.2. Modele pentru bleomicină
	8


3. Sistem de evaluare: 
- verificare prin: lucrări practice (25%), elaborarea şi prezentarea unui referat, care include modelarea unui compus (25%) şi examen semestrial (teză) (50%)

4. Discipline care trebuie parcurse în prealabil:

· obligatorii: -

· recomandate: Chimia compuşilor coordinativi, Chimie bioanorganică.
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2. Străjescu M., Vicol M., Jeleriu S., Mărgineanu F. - Fixarea azotului, Editura Tehnică, Bucureşti, 1987.
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4. Grecu I., Enescu I., Neamţu M. - Implicaţii biologice şi medicale ale chimiei anorganice, Editura Junimea, Iaşi, 1982.
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6. Simiti I., Schwartz I. - Structură chimică, activitate biologică, Editura Dacia, Cluj, 1974.

7. Blondin G., Girerd J.J., Meunier B. - Chimie bioinorganique, Ecole Polytechnique Palaiseau, France, 1996.

8. Lippard S.J., Berg J.M. - Principles of Bioinorganic Chemistry, University Science Books, Mill Valley, California, 1994.

9. Lippard S.J. - Progress in Inorganic Chemistry: Bioinorganic chemistry, vol.38, John- Wiley & Sons, Inc., New York,1990.

10. Palamaru, M.N., Iordan, Al.R., Cecal, Al., Chimie bioanorganică şi metalele vieţii, Editura BIT, Iaşi, 1997.
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6. Tematica lucrărilor de laborator:  

	1. Histrionicotoxin 

2. Chlorophyll 

3. Melatonin 

4. cis-g-Irone 

5. Frankincense (Boswellic Acid) 

6. DNA 

7. Tamoxifen 

8. Tetrodotoxin 

9. Psilocybin and Mescaline 

10. Anatoxin 

11. Salbutamol 

12. Zyban (Bupropion) 

13. Nitrous oxide 

14. Adrenaline 

15. Staurosporine 

16. Sarin 

17. Ptaquiloside 

18. LSD 

19. Polythiophene

20. Ferritin 

23. Formaldehyde
	24. Mustard Gas 

25. Proline  26. Ozone 

27. Sulfanilamide 

28. Adenosine Triphosphate 

29.4-Bromo-4'-Methoxy-acetophenone Azine  

30. Sscorpionine 

31. Hexol 

32.(Ag((NC)Mn(CO)2- P(OPh3)(dppm)(2(+ 

33. Vancomycin 

34. Triphenylmethyl 

35. Vitamin B12 

36. Cyclooctene 

37. Taxol 

38. C60 Buckyballs 

39. Decahelicene 

40. Water 

41. Digitalis 

42. Ferrocene 

43. Phthalocyanine 

44. Aspirin 

45. Mauveine dye 


Compuşii enumeraţi prezintă acţiune fiziologocă, toxică sau medicamentoasă şi pot fi utilizaţi drept liganzi în chimia compuşilor coordinativi cu activitate fiziologică. Prin coordinare cu metale îşi pot accentua această activitate sau pot fi inactivaţi şi îndepărtaţi mai uşor din organisme.
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8. Programul HYPERCHEM şi alte programe de Modelare Moleculară
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