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Obiectivele cursului:  
 

Cursul prezintă studenŃilor unele teorii ale chimiei şi biochimiei cuantice necesare pentru 
înŃelegerea structurii şi reactivităŃii moleculare. Se pune accent pe calculul unor parametri necesari 
pentru determinarea reactivităŃii chimice şi a activităŃii biologice a unor centre de reacŃie precum şi 
modelarea computaŃională a structurilor moleculare a unor molecule ce prezintă un deosebit interes din 
punct de vedere biologic.  

 
1. Metode de evaluare a structurii chimice: 

1.1    Evaluarea structurii moleculare prin masuratori experimentale; 
      1.2    Calcule parametizate empiric utilizate pentru evluarea structurii moleculare (Mecanica 
moleculara); 
      1.3    Metode  ale chimiei cuantice ( Notiuni de chimie cuantica, Metodele Ab-initio si DFT, 
Metode semiempirice); 
      1.4    Dinamica sistemelor moleculare. Dinamica moleculara a compuşilor biochimici; 
      1.5   Reactivitatea chimică (Teoria perturbatiei, Clasificarea reactiilor chimice, Reactii termice, 
Reactii fotochimice). 
 
 
2. Structura electronică şi reactivitatea moleculelor de interes biologic 

2.1. Structura şi reactivitatea aminoacizilor şi a unor proteine 
2.2. Structura acizilor nucleici 
2.3. Enzime - structură şi reactivitate 
2.4. Lipide. Structura şi reactivitatea acizilor graşi 
2.5. Vitamine - structură, reactivitate chimică, activitate biologică 
2.6. Metode de evaluare a bioreactivităŃii medicamentelor 

 
 
 Sistemul de evaluare al studentului: examen 
 
Discipline care trebuie parcurse în prealabil: 
- obligatorii: Structura atomilor şi moleculelor  
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 Tematica lucrărilor de laborator:   
 
1.  Metode de evaluare a structurii chimice 

2.  Parametrii de reactivitate chimica 

3.  Dinamica moleculară. 

4.  Regulile Wdooard-Hoffman 

5.  Dinamica moleculara a proteinelor 

6.  Dinamica moleculara a aminoacizilor 

7.  Prezicerea activităŃii biologice a compuşilor chimici. Medicamente 

 

Tematica lucrărilor de seminar:  
 

1. Măsurători experimentale de structură chimică 

2. Bazele teoretice ale chimiei cuantice 

3. Fundamentele mecanicii moleculare 

4. EvoluŃia energetica a sistemelor moleculare pe calea de reacŃie 

5. Mecanisme de reacŃie chimică si biochimică. 

6. Parametri structurali ai medicamentelor 
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