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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
	BIOCHIMIE TEHNOLOGICĂ/ Chimist


	2. Date despre disciplină

	2.1 Denumirea disciplinei
	MODELAREA STRUCTURII MOLECULARE ŞI TRANSPORT PRIN MEMBRANE

	2.2 Titularul activităţilor de curs
	LECT. DR.  DAN MAFTEI, CONF. DR. MIRCEA-ODIN APOSTU

	2.3 Titularul activităţilor de seminar
	LECT. DR.  DAN MAFTEI, CONF. DR. MIRCEA-ODIN APOSTU

	2.4 An de studiu
	III
	2.5 Semestru
	II
	2.6 Tip de evaluare
	EVP
	2.7 Regimul discipinei
	OP


* 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
	35

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

	Pregătire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii şi eseuri
	14

	Tutoriat
	10

	Examinări
	10

	Alte activităţi 
	0


	3.7 Total ore studiu individual
	94

	3.8 Total ore pe semestru
	150

	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, Informatică

	4.2 De competenţe
	Identificarea, descrierea şi utilizarea adecvată a noțiunilor specifice (acizi nucleici, proteine, membrana celulară etc.). Competențe de bază în utilizarea calculatorului: manipularea fișierelor, editarea fișierelor text, reprezentări grafice 2D și 3D folosind.


	5. Condiţii (dacă este cazul)

	5.1 De desfăşurare a cursului
	Sală dotată cu sistem de proiecție video

	5.2 De desfăşurare a laboratorului
	obtinerea unei note de trecere la evaluarea pe timpul anului.


	6. Competenţe specifice acumulate

	Competenţe profesionale
	1. Operarea cu noţiuni  de structură şi reactivitate a compuşilor chimici.

2. Determinarea compoziţiei, structurii şi proprietăţilor fizico-chimice a unor compuşi chimici.

3. Efectuarea de experimente, aplicarea riguroasă a metodelor de analiză şi interpretarea rezultatelor, cu respectarea normelor de securitate şi sănătate în muncă.

4. Abordarea interdisciplinară a unor teme din domeniul chimiei.

5. Efectuarea în manieră autonomă a analizelor şi preparatelor biologice, biochimice şi microbiologice şi interpretarea rezultatelor.

6. Aplicarea  tehnologiilor chimice si biochimice în diverse domenii, cu respectarea normelor de securitate şi sănătate în muncă şi protecţie a mediului.

	Competenţe transversale
	1. Realizarea sarcinilor profesionale în mod eficient şi responsabil cu respectarea legislaţiei şi deontologiei specifice domeniului sub asistenţă calificată.

2. Realizarea unor activităţi în echipă multidisciplinară utilizând abilităţi de comunicare interpersonală pentru îndeplinirea obiectivelor propuse.

3. 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
	Dezvoltarea de abilități în modelarea geometriei moleculare și a proprietăților biomoleculelor. 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:
· Identifice și să reprezinte grafic geometria moleculară (spațială) a unor sisteme de interes biologic

· Aleagă nivelul de teorie adecvat modelării unor proprietăți moleculare de interes: geometria de echilibru și în stare de tranziție, energetica de reacție

· Efectueze, folosind aplicații software specifice modelării moleculare a sistemelor moleculare de importanță biologică și să interpreteze rezultatele unor calcule (i) de structură electronică moleculară și (ii) de dinamică moleculară folosind formule clasice de energie potențială derivate din mecanica moleculară

· Extragă și să interpreteze rezultatele obținute prin calcule de structură electronică și dinamică moleculară
· 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.
	Introducere în modelarea moleculară. Concepte (teorie, metodă, model). Fundamentele teoretice ale calculelor de structură electronică; metoda ab initio.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	2.
	Interpretarea rezultatelor unui calcul de structură electronică: proprietăți moleculare determinate interpretând (i) energia totală și (ii) funcția de undă.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	3.
	Metode semiempirice în calculul structurii electronice
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	4.
	Teoria funcționalei de densitate electronică: fundamente și aproximații ale funcționalei de schimb și de corelație
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	5.
	Mecanică moleculară: (i) componentele energiei totale a unui sistem molecular; (ii) câmpuri de forță, metode de parametrizare și transferabilitate; (iii) parametrizări specifice utilizate în modelarea sistemelor de interes biologic
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	6.
	Dinamică moleculară (MD): (i) etape în modelarea evoluției unui sistem: inițializare, integrarea ecuațiilor de mișcare; (ii) valori medii ale mărimilor de interes și conservarea acestora pe parcursul evoluției sistemului.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	7.
	Proiectarea medicamentelor asistată de calculator; docking molecular; parametri QSAR
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	8.
	Membrane biologice: noţiuni fundamentale ale compoziţiei şi structurii membranare. Clasificarea membranelor.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	9.
	Corelatia structura-fenomene de transport. Procese membranare. Presiunea osmotica. Echilibrul Donnan.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	10.
	Potenţialul electrochimic. Potenţialul electric transmembranar.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	11.
	Potenţialul de acţiune al celulei nervoase. Stratul dublu electric.
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	12.
	Difuzia liberă. Difuzia facilitată
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	4

	13.
	Transportul activ
	Expunerea, demonstraţia, conversaţia
	2

	Bibliografie  
Referinţe principale:

1. C. Stan Tsai, An Introduction to Computational Biochemistry, John Wiley & Sons, New York, 2002 
2. D. Frenkel, B. Smit, Understanding Molecular Simulation, Second Edition: From Algorithms to Applications, Academic Press Inc., Orlando, 2001
3. M-O. Apostu, V. Melnig, “Bazele termodinamice ale transportului prin membrane”, Editura Universităţii “Al. I. Cuza”, Iaşi, 2008

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

5. M. Thellier, C. Ripoll, Bases thermodynamiques de la biologie cellulaire, MASSON, Paris, 1992;
Referinţe suplimentare:
1. A. Rappe, C. Casewit, Molecular Mechanics across Chemistry, University Science Books, Sausalito, California, 1997
2. R. E. Kesting, Synthetic polymeric membranes – A structural perspective, John Wiley & Sons, 1985;

3. 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.
	Definirea, manipularea și vizualizarea geometriei moleculare. Formate numerice de descriere a geometriei moleculare specifice utilizate în cazul sistemelor de interes biologic. Diagrame Ramachandran în studiul structurii secundare a proteinelor (facultativ)
	Modelarea, demonstrația,

conversația
	4

	2.
	Calculul teoretic al energiei totale și a geometriei moleculare de echilibru. Verificarea caracterului de minim local al unei geometrii moleculare.
	Modelarea, demonstrația, studiul de caz,

conversația
	2

	3.
	Construirea și interpretarea unei secțiuni printr-o suprafață de energie potențială. Modelarea mecanismelor de reacție
	Modelarea, demonstrația, studiul de caz,

conversația
	2

	4.
	Parametrizarea unui câmp de forță utilizând rezultatele unor calcule ab initio. Utilizarea mecanicii moleculare în analiza conformațională
	Modelarea, demonstrația,

conversația
	2

	5.
	Modelarea rolului unei proteine transmembranare prin dinamică moleculară: construirea sistemului, relaxarea inițială a geometriei, inițializare, producție și interpretarea rezultatelor.   
	Modelarea, studiul de caz
	2

	6.
	Studiul unor interacțiuni ligand – receptor folosind mecanica moleculară
	Modelarea, studiul de caz,

conversația
	2

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

Observatia
	3

	8.
	Studiul fenomenului de difuzie liberă.
	Experimentul, Observatia
	3

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

Demonstratia

Exercitiul


	2

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

Observatia
	3

	11.
	Membrane ion selective.
	Experimentul Observatia
	3

	Bibliografie

1. C. Stan Tsai, An introduction to computational biochemistry, John Wiley & Sons, Inc., New York, 2002

2. D. Frenkel, B. Smit, Understanding Molecular Simulation, Second Edition: From Algorithms to Applications, Academic Press Inc., Orlando, 2001
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 – on-line EVP
	50%

	10.5 Laborator
	Corectitudinea răspunsurilor - însuşirea şi înţelegerea corectă a problematicii tratate la laborator
	EVP
	50%

	10.6 Standard minim de performanţă

	Nota minimă de promovare: 5 (cinci)
· Capacitatea de a construi și manipula un model numeric al geometriei biomoleculare; enumerarea și descrie componentelor energiei totale în formalismul mecanicii moleculare.
· Capacitatea de a corela structura unei membrane biologice cu fenomenele de transport prin aceasta.



	Data completării
	Titular de curs
	Titular de laborator/seminar


	14.05.2020
	 Lect. dr. Dan Maftei
Conf. dr. Mircea-Odin Apostu 

	Lect. dr. Dan Maftei
Conf. dr. Mircea-Odin Apostu 

	
	
	

	Data avizării in departament
	Director de departament


	
	Prof. dr. habil. Mihail-Lucian Bîrsă
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