FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program

1.1 Institutia de invatamant Univeristatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

superior

1.2 Facultatea Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul Chimie

1.4 Domeniul de studii Inginerie Chimica

1.5 Ciclul de studii Masterat

1.6 Programul de studiu / Ingineria Proceselor Organice si Biochimice (IPOB) / inginer
Calificarea chimist

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei Relatia structura activitate biologica: CMR7222

2.2 Titularul activitatilor de curs Conf. Dr. Niculina Hadade

2.3 Titularul activitatilor de seminar Conf. Dr. Niculina Hadade

2.4 Anul de studiu | I [2.5 Semestrul | 1 [2.6. Tipul de evaluare | E [2.7 Regimul disciplinei| Ob.

3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)

3.1 Numar de ore pe saptamana 3 Din care: 3.2 curs | 2 3.3 seminar/laborator | 2
3.4 Total ore din planul de invatamant] 56 | Din care: 3.5 curs | 28 | 3.6 seminar/laborator | 28
Distributia fondului de timp: ore
Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 33
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 14
Pregétire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii i eseuri 14
Tutoriat 4
Examinari 4
Alte activitati: ........c..o.....

3.7 Total ore studiu individual 69

3.8 Total ore pe semestru 125

3.9 Numarul de credite 5

4. Preconditii (acolo unde este cazul)

4.1 de curriculum e Nu este cazul

4.2 de competente e Nu este cazul

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1 De desfasurare a e Studentii vor consulta suportul de curs pus la dispozitia lor inaintea
cursului fiecarui curs

5.2 De desfasurare a e Nu este cazul

seminarului/laboratorului




6. Competentele specifice acumulate

Competente profesionale

Definirea notiunilor, conceptelor si teoriilor avansate si utilizarea limbajului specific in
dezvoltarea de noi medicamente prin design rational

Explicarea si interpretarea unor proprietati, concepte si abordari ale compusilor biologic
activi si relatiei structura activitate biologica. Stabilirea modalitatilor teoretice si
experimentale de corelare structura-activitate biologica

Utilizarea integrata a conceptelor si teoriilor avansate pentru rezolvarea de probleme noi
privind designul si sinteza de substante cu actiune terapeutica

Utilizarea relatiei structurd — activitate in vederea evaluarii potentialului aplicativ a unor
compusi bioactivi.

Analiza critica a diverselor abordari teoretice si experimentale in determinarea
proprietatilor care recomanda un compus/o clasa de compusi pentru utilizarea ca material

Aplicarea teoriilor si conceptelor insusite pentru elaborarea unui proiect bazat pe date de
literatura pentru identificarea relatiei dintre structura si proprietati si caracterizarea unui
reprezentant cu potential aplicativ din clasele de compusi studiate.

Competente
transversale

Analiza, sinteza si comunicarea informatiilor cu caracter stiintific, cu respectarea normelor
de etica professionala si de conduita morala.

Utilizarea calculatorului: Office; xIs

Autoevaluarea si identificarea cunostintelor si abilitatilor necesare ocuparii unor pozitii
profesionale, formarii continue si dezvoltarii profesionale in corelatie cu piata muncii

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e Familiarizarea studentilor cu notiunile de baza si conceptele legate de

disciplinei

structura, activitatea si proprietatile compusilor biologic activi utilizati
in terapeutica. Corelarea Structurii cu activitatea biologica

7.2 Obiectivele specifice e Dezvoltarea capacitatii de analiza a structurii compusilor biologic

activi Intelegerea interactiunilor acestora cu tintele lor biologice .

e Corelarea si utilizarea de cunostinte de chimie organica, analiza
structurald, biochimie, biologie moleculara si chimie teoretica

e Cunostinte de baza privind structura, proprietatile, activitatea si
toxicitatea compusilor biologic activi studiati precum si a
mecanismelor de interactiune medicament - tinta biologica.

e Dobandirea cunostintelor necesare pentru aplicarea notiunilor
fundamentale in scopul determinarii relatiei structura-activitate
biologica a compusilor organici si  in designul rational al
medicamentelor.

e Dobandirea cunostintelor referitoare la accesarea si utilizarea datelor
cuprinse intr-o baza de date pentru calculul QSAR/QSPR.

e Cunoasterea si utilizarea adecvata a notiunilor mentionate mai sus;
explicarea, rezolvarea de probleme prin capacitatea de analiza si
sinteza a conceptelor teoretice.

8. Continuturi




8.1. Curs

Metode de predare

Observatii

8.1.1. Relatia structura — activitate biologica: scop si
definitii. Prezentare generald a medodelor de
identificare de noi medicamente. Designul rational al
Medicamentelor.

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.2.-8.13 Identificarea compusului biologic activ de
baza (lead compound). Surse de compusi biologic
activi.

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

2 cursuri X 2 ore

8.1.4.-8.1.5. Modificarea compusului biologic activ de
baza in vederea Imbunatatirii proprietatilor (activitate,
toxicitate, absorbtie, metabolizare, eliminare)

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

2 cursuri X 2 ore

8.1.6.-8.1.7. Interactiunea medicament tinta biologica.

Prelegerea, conversatia,

2 cursuri X 2 ore

Tipuri de interactiuni implicate in compecsii | invatarea prin descoperire,
medicament-tinta biologica rezolvare de probleme

: : C e s . _ | Prelegerea, conversatia
8.1.8. Interactiunca medicament tinta biologica. g fia,

Mecanisme. Consideratii stereochimice

invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.9. Inhibitori ireversibili ai enzimelor

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.10. Inhibitori reversibili ai enzimelor

Prelegerea, conversatia,
Invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.11. Medicamente care interactioneaza cu acizii
nucleici.

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.12. Rerzistenta la  medicamente.

medicamentoasa.

Sinergie

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.13. Metode computationale de determinare a
relatiei structurd — activitate. Generalitati. Efect
biologic, formulare cantitativa.

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.1.14. Modele avansate in descrierea cantitativa a
relatiei structurd-activitate biologicd QSAR.

Prelegerea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

Bibliografie

1. Richard B. Silverman, Mark W. Holladay The Organic Chemistry of Drug Design and Drug Action

Editia a-3-a San Diego, CA: Academic Press, 2014.

2. D Livingstone; Andrew M Davis Drug design strategies: quantitative approaches , Royal Society of
Chemistry (Great Britain), Cambridge : RSC Pub., 2012.
3. M. V. Diudea, M. S. Florescu, and P. V. Khadikar, Molecular Topology and Its Applications, EFICON,

Bucuresti, 2006.

4. M. V. Diudea, I. Gutman, L. Jantschi, Molecular Topology, Nova Science Publishers, Inc. Huntington,

New, 2002

8.2 Seminar / laborator

Metode de predare

Observatii

8.2.1. Surse de compusi prototip. Metode si tehnici de
screening. Aspirina, Peniciline

Conversatia, invatarea prin
descoperire, rezolvare de
probleme.

Pentru eficientizare
se grupeaza orele
de laborator si
seminar in 7
sedinte a cate 4
ore.




8.2.2. Identificarea de compusi prototip pe baza de
fragmente. Studiul complecsilor prin spectrometrie de
masa

Experimentarea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.2.3. Efectul modificarilor structurale asupra
eficientei si proprietatilor farmacocinetice. Taxolul

Conversatia, invatarea prin
descoperire, rezolvare de
probleme

8.2.4. Optimizarea eficientei, selectivitatii,
lipofilicitatii, toxicitatii. Calculul log P.

Experimentarea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.2.5. Sinteza unui inhibitor ireversibil pentru papaina.

Experimentarea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.2.6. Reactia dintre un inhibitor ireversibil si o
enzima.

Experimentarea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

8.2.7. Medicamente care interactioneaza cu ADN.
Obtinerea cis-platin.

Experimentarea, conversatia,
invatarea prin descoperire,
rezolvare de probleme

1. Richard B. Silverman, Mark W. Holladay The Organic Chemistry of Drug Design and Drug Action

Editia a-3-a San Diego, CA: Academic Press, 2014.

2. K.C. Nicolaou and. T. Montagnon - Molecules That Changed The World, , Wiley-VCH, 2008.
3. Articole stiintifice In acord cu tematica cursului si a lucrdrilor de laborator (colectia Wiley, ACS,

Elsevier, RSC)

4. Referate de laborator puse la dispozitia studentilor de catre titularul de disciplina,

5. M. V. Diudea, M. S. Florescu, and P. V. Khadikar, Molecular Topology and Its Applications, EFICON,

Bucuresti, 2006.

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

e Prin insusirea conceptelor tematico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse n
disciplina relatia structura activitate biologica, studentii primesc un bagaj de cunostinte care e in
concordantd cu competentele partiale cerute pentru ocupatiile posibile prevazute in Grila 2M - RNCIS

10. Evaluare
Tip activitate 10.1 Criterii de evaluare 10.2 metode de evaluare 10.3 Pondere din
nota finala
10.4 Curs Gradul de insusire a Examen oral 60%
tematicii tratate la curs si | Frauda la examen se
intelegerea no‘;iunilor pedepseste prin
ilustrate prin raspunsuri exmatriculare conform
corecte regulamentului ECTS al
Modul de gandire,
o . UBB
corectitudinea si
argumentarea solutiilor
problemelor si exercitiilor
10.5 Seminar/laborator Corectitudinea Verificare pe parcurs 40%

raspunsurilor la exercitii si
probleme, dovedind
intelegerea si insusirea
tematicii




Prezentarea unui Verificarea pe parcurs
medicament comercial,
identificare de prototip,
modificari structurale, faze
de testare.

10.6 Standard minim de performanta

e Obtinerea notei 5 (cinci) la examen conform baremului, conditionarea intrarii in examen de sustinerea
verificarii de 1a seminar (cu minim 5(cinci))

e Surse de compusi biologic activi, metode de screening, metode de validare a structurii, determinarea
eficientei ligandului si a indicelui terapeutic

e Identificarea farmacoforului, gruparilor auxofore, a interactiunilor medicament-tinta biologica.

e Minim nota 5 pentru fiecare laborator

e Minim nota 5 pentru fiecare referat.

Data completarii Semnatura titularului de curs Semnétura titularului de seminar
26.02.2018

Data avizarii In departament Semnatura directorului de departament
01 martie 2018 Acad. Prof. Dr. Cristian Silvestru

Ootae il




