1. Date despre program
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FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant superior

Universitatea "Alexandru Ioan Cuza" din Iasi

1.2 Facultatea

Facultatea de Chimie

1.3 Departamentul

DEPARTAMENTUL DE CHIMIE

1.4 Domeniul de studii

Chimie

1.5 Ciclul de studii

Masterat

1.6 Programul de studii / Calificarea

Chimia produselor cosmetice si farmaceutice

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

farmacodinamica

Structura, dinamica si energetica sistemelor moleculare. Farmacocinetica si

2.2 Titularul activitatilor de curs

Conf. Dr. MIRCEA ODIN APOSTU/ Conf. Dr. IONEL HUMELNICU

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Conf. Dr. MIRCEA ODIN APOSTU/ Conf. Dr. IONEL HUMELNICU

2.4 An de studiu Il |2.5 Semestrul IV 2.6 Tip de evaluare” E |2.7 Regimul disciplinei™ Op

“E — Examen / C — Colocviu / V — Verificare

OB — Obligatoriu / OP — Optional / F — Facultativ

3. Timpul total estimat (ore pe semestru si activitati didactice)

3.1 Numar de ore pe saptdimana 4 3.2 curs 2 3.3 seminar/laborator 2
3.4 Total ore din planul de Invatamant 48 3.5 curs 24 3.6 seminar/laborator 24
Distributia fondului de timp ore
Studiu dupa manual, suport de curs, bibliografie si altele 40
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 30
Pregatire seminare/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 15
Tutoriat 10
Examinari 7
Alte activitati 0
3.7 Total ore studiu individual” 102
3.8 Total ore pe semestru 150
3.9 Numirul de credite 6

4. Preconditii - De curriculum (daca este cazul)

Termodinamica chimicd, Cinetica Chimica, Chimie cuantica si structura, Matematica




5. Conditii (daca este cazul)

5.1 De desfasurare a cursului Termodinamica chimica, Cinetica Chimica, Chimie cuantica si structurd, Matematica

5.2 De desfasurare a seminarului/
laboratorului

6. Obiective

Insusirea elementelor de baza, familiarizarea si utilizarea de catre studenti a notiunilor, conceptelor si metodelor de lucru in studiul

structurii, energeticii $i dinamicii sistemelor metabolice.

La finalizarea cu succes a acestei discipline, studentii vor fi capabili sa:

* Descrie si analizeze structura, proprietatile de reactivitate si cele spectrale ale sistemele chimice studiate
* Explice si aplice principalele metode de investigare ale modelarii moleculare pentru elucidarea structurii spatiale a sistemelor investigate
* Coreleze proprietatile fizico-chimice cu aspectele energetice, farmacocinetice si farmacodinamice, interpretand relatiile dintre acestea..

* Efectueze determindri experimentale, sa sistematizeze si s interpreteze rezultatele obtinute

7. Competente/Rezultate ale invatarii

e Capacitatea de analiza, sinteza si utilizare a metodelor stiintifice riguroase §i a tuturor resurselor de informatie in orice context

profesional si social.

o Cunoasterea si operarea cu notiuni specifice de structura, proprietati si reactivitate a compusilor chimici, farmaceutici si

cosmetici.

e Efectuarea de experimente, aplicarea riguroasa a metodelor de analiza i interpretarea rezultatelor, elaborarea protocoalelor
pentru analiza fizico-chimica a unor produsi chimici, farmaceutici i cosmetici.
e Realizarea unor proiecte de cercetare, de elaborare a unor articole sau studii stiintifice.

e Diversificarea formelor si stilurilor de Invatare.

8. Continut
8.1 Curs

Bazele fizico-chimice ale farmacocineticii Parametri
farmacocinetici. Modele uzuale in farmacocinetica.

Descrierea dinamicii unui sistem metabolic. Modele uzuale in
farmacodinamica.

Metabolism: energie, caldura, lucru mecanic.
Valoarea energetica si valoarea nutritionala a unui aliment. Metode
de estimare a valorilor caracteristice unui aliment.

Necesarul energetic al organismelor vii. Factori care afecteaza
aceastd marime.

Absorbtia, distributia si eliminarea.

Descrierea structurala a sistemelor moleculare

- Reprezentarea geometriei moleculare: coordonate interne si
carteziene.

- Structuri moleculare stabile, intermediare si de tranzitie.

Componentele energiei conformationale

- Energie de intindere, unghi, torsiune si interactiuni non-covalente.

- Factorii care influenteaza stabilitatea conformationala.
Suprafete de energie potentiala

- Conceptul de suprafata de energie potentiala (PES).

- Identificarea punctelor critice: minime, maxime si puncte de
tranzitie.

- Analiza structurilor intermediare si a cailor de tranzitie.

Metode de predare
Expunerea, demonstratia, conversatia
Expunerea, demonstratia, conversatia

Expunerea, demonstratia, conversatia

Expunerea, demonstratia, conversatia
Expunerea, demonstratia, conversatia

Expunerea, demonstratia, conversatia

prelegerea, conversatia, explicatia,
descrierea, problematizarea

prelegerea, conversatia, explicatia,
descrierea,

Observatii
(ore si referinte bibliografice)
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8.1 Curs Metode de predare Observatii
(ore si referinte bibliografice)
Tehnici si metode de optimizare conformational-energetica a prelegerea, conversatia, explicatia, 2
sistemelor moleculare descrierea
- Metode clasice (mecanica molecularad) si cuantice (ab initio, DFT).
- Criterii de convergentd si metode numerice de optimizare.

Metode de investigare teoretica a proprietatilor energetice ale prelegerea, conversatia, explicatia, 2
structurilor moleculare descrierea

- Determinarea energiilor relative si a distributiilor conformationale.

- Calculul proprietatilor fizico-chimice asociate energiei (orbitale de

frontiera, momente dipolare, polarizabilitate).

Descriptori energetici utilizati in teoriile calitative ale reactivitatii | prelegerea, conversatia, explicatia, 2
moleculare descrierea

- Indici de reactivitate: electronegativitate, duritate, indice Fukui.

- Corelarea descriptorilor cu tendintele de reactie si stabilitatea

conformationala.
Metode si modele calitative ale chimiei pentru investigarea prelegerea, conversatia, explicatia, 2
variatiilor structurale, energetice, spectrale si reactivitatii descrierea

- Modele semiempirice si metode QM/MM.
- Aplicarea descriptorilor teoretici in analiza proprietatilor
moleculare si a mecanismelor de reactie.

Bibliografie

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 of Antimicrobial 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 Universitatii “Al. I. Cuza”, Iasi, 2008
8. M. Thellier, C. Ripoll, Bases thermodynamiques de la biologie cellulaire, MASSON, Paris, 1992;

9. I. Humelnicu, Elemente de chimie teoretica, Ed. Tehnopress, lasi, 2003

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

8.2 Seminar / Laborator Metode de predare Observatii
(ore si referinte bibliografice)

Utilizarea datelor experimentale pentru obtinerea parametrilor Explicatia , conversatia, 4
cinetici si termodinamici. problematizarea, demonstratia
Modele farmacocinetice si farmacodinamice. Explicatia , conversatia, 3

problematizarea, demonstratia
Rezolvarea problemelor directe si inverse in farmacocinetica. Explicatia , conversatia, 3

problematizarea, demonstratia
Determinarea continutului energetic al alimentelor. Explicatia , conversatia, 2

problematizarea, demonstratia

Elemente spatiale si sisteme de coordonate caracteristice structurilor |Explicatia, studiu de caz, conversatia 2
moleculare

- Coordonate interne si carteziene.

- Reprezentarea geometrica a moleculelor si a complexelor

moleculare.
Metode ale mecanicii moleculare utilizate in studiul energetic al Explicatia, studiu de caz, conversatia, 2
sistemelor moleculare simularea

- Functia de energie potentiala conformationala.
- Optimizarea geometriei si evaluarea energiei relative a

conformatiilor.
Determinarea teoretica a proprietatilor termodinamice ale sistemelor |Explicatia, studiu de caz, conversatia, 2
moleculare simularea

- Calculul entalpiei, entropiei si energiei libere Gibbs.

- Corelarea parametrilor termodinamici cu stabilitatea moleculara.
Elemente ale dinamicii moleculare

- Principiile simularii dinamice moleculare.

- Evaluarea mobilitatii atomice si conformationala.



8.2 Seminar / Laborator

Investigarea variatiilor energetice ale unui sistem molecular si

influenta mediului

Metode de predare

simularea

- Analiza efectului solventilor si a mediului asupra stabilitatii si

energiei sistemului.

- Compararea rezultatelor obtinute in diferite conditii de simulare.

Vizualizarea si interpretarea rezultatelor obtinute utilizand metode

ale chimiei teoretice

simularea

- Reprezentarea grafica a energiei, densitatii electronice,
suprafetelor de energie potentiala.
- Interpretarea relatiei dintre structura moleculara si proprietatile

energetice.

Studiul sistemelor reactante pe calea de reactie si suprafetele de

energie potentiala

simularea

- Identificarea punctelor de tranzitie si a structurilor intermediare.
- Analiza profilului energetic al reactiei si a céilor de reactie

preferentiale.

Bibliografie

Observatii
(ore si referinte bibliografice)

Explicatia, studiu de caz, conversatia, 2

Explicatia, studiu de caz, conversatia, 2

Explicatia, studiu de caz, conversatia, 2

1. J.B. Foresman, £leen 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-0. Apostu, V. Melnig, “Bazele termodinamice ale transportului prin membrane”, Editura Universitatii “Al. I. Cuza”, Iasi, 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 continutului disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii, asociatiilor
profesionale si angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului
Continutul cursului si al aplicatiilor de laborator sunt in concordanta cu cerintele asociatiilor profesionale nationale si internationale de

specialitate.

10. Evaluare
10.1 Evaluare continua

Curs

Seminar / Laborator

10.2 Evaluare finala

Pondere (min. 30%)
Forma de evaluare
Pondere

Nepromovarea Evaluarii continue determina nepromovarea
Evaluarii finale

Metode de
evaluare

Forma de evaluare

Detalii

50

Pondere cu reexaminare

Verificare mixta

Pondere 100
Nepromovarea Evaludrii continue determina nepromovarea Da
Evaludrii finale
Metode de Detalii Pondere Cu reexaminare
evaluare -
Portofoliu 50 Da
Studiu de caz 50 Da
Pondere (max. 70%) 50

Forma de evaluare

Verificare scrisa finala



10.3 Mentiuni (situatii speciale in evaluare)

10.4 Standard minim de performanta

- Cunoagsterea principalelor aspecte ale metodelor de investigare teoreticd utilizate 1n analiza dinamicii si energeticii proceselor
metabolice.

- Capacitatea de a corela parametrii termodinamici si cinetici cu comportamentul farmacocinetic si farmacodinamic al sistemelor
moleculare studiate.

Data completarii, Titular de curs, Titular de seminar,
29.09.2025 Conf. Dr. MIRCEA ODIN APOSTU/ Conf. Dr. MIRCEA ODIN APOSTU/
Conf. Dr. IONEL HUMELNICU Conf. Dr. IONEL HUMELNICU
Data avizirii in departament, Director de departament,

Prof. Dr. MIHAIL LUCIAN BIRSA




