F1-REG-71-03

FISA DISCIPLINEI

Chimia medicamentelor; relatia structura - activitate biologica,
anul universitar 2019-2020

1. Date despre program

1.1 | Institutia de invatdmant superior Universitatea din Pitesti
1.2 | Facultatea Stiinte, Educatie fizica si Informatica
1.3 | Departamentul Stiinte ale naturii
1.4 | Domeniul de studii Chimie
1.5 | Ciclul de studii Licenta
1.6 | Programul de studiu / calificarea Chimie medicala/ Chimist
2. Date despre disciplina
2.1 |Denumirea disciplinei Chimia medicamentelor; relatia structura - activitate biologica
2.2 |Titularul activitatilor de curs Conf. univ. dr. Loredana Elena Vijan
2.3 [Titularul activitatilor de seminar / laborator |Conf. univ. dr. Loredana Elena Vijan
2.4 |Anulde studii | Il [2.5 [Semestrul | | [2.6 [Tipuldeevaluare] E | 2.7 [Regimul disciplinei | OIS
3. Timpul total estimat
3.1 |[Numar de ore pe saptdmana 3 3.2 din care curs 2 3.3 laborator 1
3.4 |Total ore din planul de inv. 42 3.5 din care curs 28 3.6 laborator 14
Distributia fondului de timp alocat studiului individual ore
Studiu dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 24
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 16
Pregatire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii, eseuri 8
Tutorat 6
Examinari 4
Alte activitati .....
3.7 | Total ore studiu individual 58
3.8 | Total ore pe semestru 100
3.9 | Numar de credite 4
4. Preconditii (acolo unde este cazul)
4.1 | De curriculum Cunostinte acumulate la structura atomilor si moleculelor
4.2 | De competente Identificarea, descrierea si utilizarea adecvata si in context a notiunilor specifice chimiei

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 | De desfasurare a cursului Sala dotata cu videoproiector si ecran

Sala de lucrari practice, dotata cu echipament specific (aparatura si tehnica de

52 | De desfagurare a laboratorului calcul). Prezenta obligatorie la lucrarile practice.

6. Competente specifice vizate

C1. Operarea cu notiuni de structura si reactivitate a compusilor chimici (PC=1/4)
C2. Determinarea compozitiei, structurii si proprietatilor fizico-chimice a unor compusi chimici (PC=1/4)
C5. Urmarirea, adaptarea si controlul proceselor chimice si fizico-chimice in laborator (PC=1/4)

CT1.Realizarea sarcinilor profesionale Th mod eficient si responsabil cu respectarea legislatiei si deontologiei
specifice domeniului sub asistenta calificata (PC=1/4)

transversale | profesionale

Competente | Competente

7. Obiectivele disciplinei

Dobandirea notiunilor esentiale pentru intelegerea fenomenelor care au loc n timpul
interactiei medicament — receptor biologic (finta biologica). Formarea de abilitati de lucru
experimental, Intr-un climat optim, cu respectarea normelor de protectie a muncii.

7.1 Obiectivul general al
disciplinei

Obiective cognitive
= Dezvoltarea unei baze stiintifice solide referitoare la concepte fundamentale privind
sistemele biologice,
=  Accesibilitate fundamentata stiintific la realizari contemporane importante in domeniul
7.2 Obiectivele specifice farmaceutic prin dobandirea notiunilor de baza ale tehnicilor QSAR,
= Intelegerea importantei interpretarii corecte a rezultatelor obtinute.
Obiective procedurale
e Aplicarea corecta a principiilor si legilor chimiei in rezolvarea aplicatiilor practice,
o Dezvoltarea capacitatii de investigare experimentala.
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Obiective atitudinale

e crearea deprinderilor practice in efectuarea unei lucrari de laborator, a unor calcule
matematice specifice si de interpretare ih mod corespunzator a rezultatelor obtinute,

¢ identificarea surselor de informatji pentru atingerea obiectivelor propuse,

e constientizarea si cultivarea resposabilitatilor privind disciplina Tn efectuarea muncii din
punct de vedere a corectitudinii, al respectarii termenelor impuse, al respectului fata de
colegi, fatd de membrii echipei in care isi desfasoara activitatea,

e cultivarea unei atitudini pozitive, de dialog cu spirit de initiativa, in spiritul respectului
fatad de profesia de chimist.

8. Continuturi

8.1 Curs Nr. Metode de Observatii _
ore predare Resurse folosite
1 Notiuni  introductive. ~ Terminologie  utilizatd Tn  proiectarea 2 Calculator
medicamentelor. Videonroiector
Modelare chimica si interactia ligand (medicament) - receptor biologic. 2 SLl?port
2 | Similitudinea structurala si mimetismul molecular. Recunoasterea de d
< - e i o ocumentar
catre receptor a ligandului, identificarea gruparilor farmacofore.
3 Mecanismul producerii activitatii biologice si afinitatea ligandului fata de 2
receptor. Antagonism.
45 Modele fizico-chimice privind interactia ligand — receptor (teoria | 4
ocuparii, vitezei de legare (agonisti, antagonisti), modelul operational Prelegerea,
Descoperirea medicamentului cu ajutorul calculatorului (CADD). 2 conversatia
6 | Metode de docking (apropierea moleculelor si calculul energiilor de euristica,
interactie in functie de orientarea acestora) explicatia, Calculator
7.8 Metode 3D-QSAR si activitatea substantelor medicamentoase. Principii 4 studiul de Videooroiector
generale ale QSAR. Cercetarea medicamentului. caz P
Metode de validare (crossvalidation) si valoarea predictiva a ecuatiilor 2 Suport
9 " . - 3 ’ documentar
Hansch. Ecuatii de tip Hansch si Kubinyi.
10 | Modelare moleculara. Legile si etapele modelarii moleculare. 2
11 Descriptori topologici, electrostatici, termodinamici si cuantomoleculari 2
(indici ai reactivitatii chimice, indici de forma moleculara).
12 | Suprafete Connolly de hidrofobicitate si de acces al solventului. 2
13- | Analize QSAR privind activitatea sapoforica a edulcorantilor, activitatea 4
14 | antivirald a unor medicamente, lipofilia substantelor medicamentoase.

Bibliografie

* Note de curs Tn format electronic transmise studentilor pe CD sau memory stick

1. S. Avram, C. Buiu, C. Duda-Seiman, F. Borcan, D. Duda-Seiman, D. Mihailescu, Recent Trends on QSAR in the
Pharmaceutical Perceptions, Bentham Science Publishers, 2012

2. C. Duda-Seiman, S. Avram, D. Duda-Seiman, D. Mihailescu, C. Bolcu, D. Ciubotariu, R. Ciuca, Tehnici QSAR in
proiectarea medicamentelor, Editura Mirton, Timisoara, 2010

3. A. Chiriac, V. Ostafe, Z. Simon, Biochimie cuantica si interactii specifice (editia 11), Editura Universitatii de Vest din
Timigoara, Timisoara, 2008

4. C.A. Cirstea, R. Nutiiu, Proiectarea de noi medicamente, Editura Universitatii de Vest din Timisoara, Timisoara, 2006

5. E. Amzoiu, C. Lepadatu, Modelare chimica si proiectarea medicamentului, Editura Sitech, Craiova, 2005

6. C. Duda-Seiman, D. Duda-Seiman, R. Nuiiu, D. Ciubotariu, Relatii cantitative structura chimica - activitate biologica
(QSAR) la compusii anti-HIV, Editura Mirton, Timigoara, 2005

7. G. Bratu, C. Mandravel, Chimie fizica, Editura Universitatii din Pitesti, Pitesti, 2003

8. A. Chiriac, M. Mracec, T.l. Oprea, L. Kurunczi, Z. Simon, Quantum Biochemistry and Specific Interactions, Editura
Mirton, Timisoara, 2002

9. G. Bratu, Chimie fizica. Introducere in studiul structurii atomice si moleculare, Editura Universitatii din Pitesti, Pitesti,
2002

10. Z. Simon, A. Chiriac, V. Ostafe, Accurancy in Molecular Biologic Recognition, Editura Mirton, Timisoara, 2000

11. B. Cuoarencu, M. Timar, The Pharmacological Receptors, Gloria Publ. House, Cluj-Napoca, 1998

12. A. Chiriac, D. Ciubotariu, Z. Simon, Relatiji cantitative structura chimica — activitate biologica (QSAR), Editura Mirton,
Timigoara, 1996

13. V.Em Sahini, M. Hillebrand, Chimie cuantica Th exemple si aplicatii, Editura Academiei Roméne, Bucuresti, 1985

14. $. Moldoveanu, A. Savin, Aplicatii in chimie ale metodelor semiempirice de orbitali moleculari, Editura Academiei Roméane,
Bucuresti, 1980

15. C. Ghirvu, Chimie fizica - Elemente de structura si reactivitate moleculara, Editura Institutului Politehnic lasi, 1979

16. 1.G. Murgulescu, Introducere in Chimia fizica - Structura si proprietatile moleculelor, vol. 1.2, Editura Academiei
Romane, Bucuresti, 1978

17. I1.G. Murgulescu, Introducere in Chimia fizica - Atomi, molecule, legatura chimica, vol. I. 1, Editura Academiei
Romaéane, Bucuresti, 1976

18. C. Ghirvu, Structura chimica, Universitatea “Al. |. Cuza” lasi, 1973

8.2. Aplicatii: Laborator Nr. Metode de Observatii .
ore predare Resurse folosite
Protectia muncii in laborator. Nofiuni privind regulile de buna practica Exercitiul
1 ’ 2 At Calculator
de laborator. Studiul de
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2 | Structura atomilor in mecanica cuantica moderna — aplicatii de calcul. 2 caz
3 | Metoda Hartree-Fock a sistemelor multielectronice, determinantul | Explicatia
Slater, orbitale atomice — aplicatii de calcul. Invatarea
Molecula biatomica, proprietati ale substantelor medicamentoase in prin
4 | stransa corelatie cu designul unei metode de analizd, metoda Huckel — | 2 descoperire
aplicatii de calcul. Simularea}
5 | Mecanica moleculard si metode semiempirice — aplicatii pe calculator. 2 Conversatia
6 | Studiul cuantic al medicamentelor — aplicatii pe calculator. 2
7 Modelarea interactiilor medicament — acid nucleic — aplicatii pe 2
calculator.
Bibliografie

1. C. Duda-Seiman, S. Avram, D. Duda-Seiman, D. Mihailescu, C. Bolcu, D. Ciubotariu, R. Ciuca, Tehnici QSAR in
proiectarea medicamentelor, Editura Mirton, Timisoara, 2010

2. C.A. Cirstea, R. Nutiu, Proiectarea de noi medicamente, Editura Universitatii de Vest din Timisoara, Timisoara, 2006

3. C. Ghirvu, I. Humelnicu, Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea Il — Structurd moleculara, Editura
Universitatii “Al.l. Cuza” lasi, 2005

4. E. Amzoiu, C. Lepadatu, Modelare chimica si proiectarea medicamentului, Editura Sitech, Craiova, 2005

5. C. Duda-Seiman, D. Duda-Seiman, R. Nutiu, D. Ciubotariu, Relaiiji cantitative structura chimica - activitate biologica
(QSAR) la compusii anti-HIV, Editura Mirton, Timisoara, 2005

6. G. Bratu, Chimie fizica, Lucrari practice, Editura Universitatii din Pitesti, Pitesti, 2005

7. 1. Humelnicu, I. Voicu, C. Ghirvu, M. Constantinescu, Chimie cuantica - Aplicatii generale si probleme. Partea | -
atomistica, Editura Universitatii Al.l. Cuza lasi, 2002

8. A. Chiriac, D. Ciubotariu, Z. Simon, Relaiji cantitative structura chimica — activitate biologica (QSAR), Editura Mirton,
Timisoara, 1996

9. V.Em Sahini, M. Hillebrand, Chimie cuantica in exemple si aplicatii, Editura Academiei Romane, Bucuresti, 1985

10. $. Moldoveanu, A. Savin, Aplicatii in chimie ale metodelor semiempirice de orbitali moleculari, Editura Academiei
Romane, Bucuresti, 1980

8.3. Tema de casa

Se cere fiecarui student sa elaboreze un referat cu tema impusa, in baza continutului predat la curs, urmarindu-se
1 invatarea studentilor cu cerintele de redactare a lucrarilor de finalizare a studiilor, de scriere a unei referinte
bibliografice, etc.

Bibliografie: Note de curs in format electronic transmise studentilor pe CD sau memory stick, literatura de specialitate

9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii epistemice,
asociatiilor profesionale si angajatori din domeniul aferent programului

Tn vederea actualizarii si imbunatétirii continutului disciplinei, cadrele didactice au participat la urmétoarele activitéti:
- intélniri de lucru cu specialisti din productie si angajatori;

- schimb de bune practici cu colegi din alte centre universitare;

- participarea la conferinte, simpozioane si workshop-uri cu participarea unor specialisti din domeniu.

10. Evaluare

Tip activitate 10.1 Criterii de evaluare 10.2 Metode de evaluare 1.0'3 Pon(_jerev
din nota finala
Participarea activa la curs. Frecventa si pertinenta |
interventiilor orale. Inregistrare saptamanala 10%
10.4 Curs Capacitatea de a opera cu cunostintele asimilate.
' Intelegerea si aplicarea corectd a problematicii | Evaluare finala prin proba 50%
specifice. scrisa
Capacitatea de analiza si sinteza.
105 Capaq_ltate_a de aopera cu cunogtm_;el_e a_s!mllalte Caiet de laborator 20%
Laborator / Con§t||0|02|t_ate, |_nteres _pentru st_gdlu individual
= | Frecventa si pertinenta interventiilor orale
Tema de casa . . . N . Evaluare pe baza de referat 20%
Capacitatea de a aplica cunostintele in practica

Participarea studentului la evaluarea finald este conditionatd de indeplinirea conditiei: finalizarea
integral a activitatilor cu prezenta obligatorie (activitate de laborator, tema de casé) si obtinerea notei
minima de promovare (nota 5). Nota 5 la testul de evaluare finala.

Promovarea studentului este strict conditionatd de cunoasterea notiunilor fundamentele necesare
pentru intelegerea interactiilor ligand (medicament) — receptor biologic (acid nucleic) si a tehnicilor
curente privind modelarea chimica si corelarea activitatii cu structura moleculara a acestora astfel
incat in final studentii sa fie capabili s& modeleze singuri structurile chimice ale medicamentelor si sa
inteleaga mai bine activitatea biologica a acestora.

10.6 Standard
minim de
performanta

Data completarii Titular de curs, Titular de laborator,
15.09.2019 Conf. univ. dr. Loredana Elena Vijan Conf. univ. dr. Loredana Elena Vijan
Data aprobarii in Consiliul departamentului, Director de departament,

17.09.2019 Conf. univ. dr. Soare Liliana Cristina




