PROGRAMA ANALITICĂ
	Universitatea
	UNIVERSITATEA “AL.I. CUZA” IAŞI

	Facultatea 
	CHIMIE

	Specializarea 
	Biochimie tehnologica

	I.

	Denumire disciplină
	Biochimie cuantica

	II.

	Structură disciplină (Nr. ore săptămânal)

	Cod disciplină
	Semestrul 
	Categoria
	Credite
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	CF3610
	6
	DObl
	5
	2
	
	1
	

	III.

	Statut disciplină
	Obligatorie 
	Opţională 
	Facultativă 

	(se marchează cu x)
	X
	
	

	IV.

	Titular disciplină

	
	Curs 
	Seminar 
	Laborator 
	Proiect 

	Numele şi prenumele
	Ionel Humlenicu
	
	Ionel Humlenicu
	

	Instituţia 
	UAIC
	
	UAIC
	

	Catedră/Departament 
	Chimie
	
	Chimie
	

	Titlul ştiinţific
	doctor
	
	doctor
	

	Gradul didactic
	Conferenţiar
	
	Conferenţiar
	

	Încadrarea (norma de bază/asociat)
	Norma de bază
	
	Norma de bază
	

	Vârsta 
	59
	
	59
	

	V.

	Obiectivele disciplinei Utilizarea teoriilor chimiei şi biochimiei cuantice în studiul structurii şi reactivităţii sistemelor chimice şi biochimice. Calculul unor parametri necesari pentru determinarea reactivităţii chimice şi a activităţii biologice a unor centre de reacţie. Modelarea computaţională a structurilor unor sisteme moleculare ce prezintă un deosebit interes din punct de vedere biologic.

	VI.

	Conţinutul disciplinei
	Nr. ore/săpt.

	VI.1. Curs (capitole/subcapitole)
	

	Metode şi modele ale chimiei şi biochimiei cuantice utilizate în investigarea sistemelor chimice şi de interes biologic;
	2/1

	Aproximaţia ( electronică în studiul structurii moleculare
	2/2

	Descriptori (indici) ai reactivităţii chimice; 

Descrierea cuanto-chimică a reactivităţii chimice
	2/3

	Metode semiempirice de calcul ale proprietăţilor structurale şi de reactivitate ale sistemelor moleculare
	2/4

	Calcule cuanto-chimice relative ale capacităţii de reacţie; 
	2/5,6

	Mecanismul producerii acţiunii biologice; Modele ale interacţiunii agent – receptor
	2/7

	Metode şi parametri structurali în relaţiile cantitative structură chimică – activitate biologică
	2/8

	Utilizarea teoriei orbitalelor moleculare în determinarea relaţiilor cantitative structură chimică – activitate biologică
	2/9

	Structura electronică şi reactivitatea moleculelor de interes biologic
Structura şi reactivitatea aminoacizilor şi a unor proteine
	2/10

	Enzime - structură şi reactivitate
	2/11

	Lipide. Structura şi reactivitatea acizilor graş
	2/12

	Vitamine - structură, reactivitate chimică, activitate biologică
	2/13

	Agenţi halucinogeni; Substanţe cancerigene 
	2/14

	VI.2. Lucrări de laborator 
	

	Studiul computational al structurii moleculare a diferitelor clase de compuşi de interes biologic utilizând mecanica moleculară şi chimia cuantică
	1/1,2,3,4

	Determinarea capacităţii de reacţie ale unor atomi dintr-un sistem molecular utilizând diferite metode ale chimiei cuantice
	1/5,6,7,8

	Utilizarea tehnicii de calcul în modelarea structurii şi determinarea reactivităţii sistemelor moleculare de interes biologic
	1/9-14

	VII.
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	VIII.

	Modul de transmitere a informaţiilor

	Forme de activitate
	Metode didactice folosite

	Curs 
	Clasice combinate cu cele moderne: calculator şi videoproiector

	Laborator
	Se lucrează individual fiecare student având acces la un calculator 

	IX.

	Evaluare

	Forme de activitate
	Evaluare
	% din nota finală

	Verificare periodică, Examen
	Evaluarea va fi efectuată atât practic, la laborator cât şi prin probă scrisă, sau orală, 

50% Evaluare săptămâna a 8-a  50% Evaluare săptămâna a 16-a

- cunoştinţe pentru nota 5: Tipurile de potenţiale utilizate in determinarea energiei potenţiale ale unei molecule 
- cunoştinţe pentru nota 10: cunoaşterea parametrilor şi a descriptorilor utilizaţi în determinarea reactivităţii chimice si a activităţii moleculare 
	50

	Laborator 
	Evaluare continua laborator ce va fi 50% din nota finală a disciplinei

- cunoştinţe pentru nota 5: utilizarea mecanicii moleculare pentru studiul structurii moleculare
- cunoştinţe pentru nota 10: efectuarea de calcule cu metode ale chimiei cuantice pentru identificarea centrelor reactive dintr-o structură cu activitate biologică
	50

	Abilităţi dobândite de student: 

Utilizarea aparaturii de laborator şi a tehnicii de calcul în determinarea structurii şi reactivităţii moleculare 
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