1. Date despre program

FISA DISCIPLINEI

1.1 Institutia de invatamant superior

Universitatea Babes-Bolyai, Cluj-Napoca

1.2 Facultatea

Chimie si Inginerie Chimica

1.3 Departamentul

Chimie si Inginerie Chimica al liniei Maghiare

1.4 Domeniul de studii

Inginerie chimica

1.5 Ciclul de studii

Master

1.6 Programul de studiu / Calificarea

Chimia si ingineria nano- si biomaterialelor

2. Date despre disciplina

2.1 Denumirea disciplinei

Designul biomaterialelor - CMM8245

2.2 Titularul activitatilor de curs

Lect. dr. NAGY Levente Csaba

2.3 Titularul activitatilor de seminar

Lect. dr. NAGY Levente Csaba

2.4 Anul de studiu | I1 [2.5 Semestrul

4 12.6. Tipul de evaluare | E |2.7 Regimul disciplinei | Opt

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

3.1 Numar de ore pe saptamana 4 | 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 20
Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate i pe teren 20
Pregétire seminarii/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 20
Tutoriat 6
Examinari 3
Alte activitati: -
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 se vor prezenta la curs cu telefoanele mobile inchise
cursului e Studentii au acces la suportul de curs In formatul electronic pe pagina
web a cursului
5.2 De desfasurare a e Studentii se vor prezenta la laborator cu telefoanele mobile inchise
seminarului/laboratorului e Temele trebuie rezolvate in mod individual de catre fiecare student si
se vor preda in 2 saptamani de la primire in format electronic
e (Calculatoarele vor fi oprite de catre studenti la terminarea laboratorului




6. Competentele specifice acumulate

e Definirea notiunilor, conceptelor, teoriilor si modelelor de baza din domeniul drug design si
utilizarea lor adecvata in comunicarea profesionala.

e Utilizarea cunostintelor aprofundate din domeniul chimiei pentru explicarea si interpretarea
interactiunilor enzima-ligand.

e Analiza datelor si interpretarea corecta a rezultatelor teoretice obtinute prin modelare.

e Identificarea si aplicarea conceptelor, metodelor si teoriilor pentru rezolvarea problemelor
legate de designul produselor farmaceutice.

e Utilizarea instrumentelor specializate de calcul tehnico-stiintific in

Competente profesionale

e Executarea sarcinilor solicitate conform cerintelor precizate si in termenele impuse, cu
respectarea normelor de etica profesionala si de conduitd morala, urmand un plan de lucru
prestabilit si cu Indrumare calificata.

e Rezolvarea sarcinilor solicitate in concordanta cu obiectivele generale stabilite prin integrarea
in cadrul unui grup de lucru si distribuirea de sarcini pentru nivelurile subordonate.

e Informarea si documentarea permanenta in domeniul sau de activitate in limba materna, limba
romana si intr-o limba de circulatie internationald, cu utilizarea metodelor moderne de
informare si comunicare

Competente transversale

7. Obiectivele disciplinei (reiesind din grila competentelor acumulate)

7.1 Obiectivul general al e Sa familiarizeze studentii cu notiunile de baza, conceptele, teoriile si
disciplinei modelele de baza din domeniul drug design
7.2 Obiectivele specifice e Dobandirea cunostintelor teoretice de bazd din domeniul modelarii

moleculare cu privire la drug design.

e Dobandirea cunostintelor referitoare la etapele ce trebuie parcurse n
cazul unui studiu de andocare moleculara.

e Dobandirea cunostintelor referitoare la metodele de screening virtual
bazate pe structura liganzilor si Structura proteinei.

8. Continuturi

8.1 Curs Metode de predare Observatii

8.1.1 Prezentarea disciplinei. Introducere in drug Prelegerea; Explicatia; 2 ore

design. Conversatia,

8.1.2 Proprietati moleculare. Enzime. Receptori. Prelegerea; Explicatia; 2 ore

Farmacocinetica. Conversatia,

8.1.3 Sisteme de coordonate. Graficd moleculara. Prelegerea; Explicatia; 2 ore

Programe pentru vizualizarea, editarea si analiza Conversatia;

structurilor moleculelor.

8.1.4 Camp de forta. Tipuri de interactiuni intre atomi. | Prelegerea; Explicatia; 2 ore

Tipuri de force field. Conversatia;

8.1.5 Minimizarea energiei. Metode si algoritmi de Prelegerea; Explicatia; 2 ore

minimizare. Echilibrarea sistemului. Suprafata de Conversatia;

potential.

8.1.6 Dinamica moleculara. Parametrii esentiali pentru | Prelegerea; Explicatia; 2 ore

dinamica moleculara. Dinamica la temperatura Conversatia;

constanta si variabila.

8.1.7 Librarii si baze de date moleculare si structurale. | Prelegerea; Explicatia; 2 ore
Conversatia;




8.1.8 Andocare moleculara I. Introducere. Functii Prelegerea; Explicatia; 2 ore

scor. Energia de legatura. Conversatia;

8.1.9 Andocare moleculara II. Andocare flexibild si Prelegerea; Explicatia; 2 ore

rigida. Interpretarea rezultatelor. Conversatia;

8.1.10 Mecanica moleculara. Analiza conformationald. | Prelegerea; Explicatia; 2 ore
Conversatia;

8.1.11 Modelarea structurii 3D pe baza de omologie. | Prelegerea; Explicatia; 2 ore
Conversatia;

8.1.12 Modele de farmacofori. Screening virtual. Prelegerea; Explicatia; 2 ore
Conversatia;

8.1.13 Metode QSAR/QSPR. 3D-QSAR. Prelegerea; Explicatia; 2 ore
Conversatia;

8.1.14 Soft pentru andocare moleculara si modelarea | Prelegerea; Explicatia; 2 ore

structurii 3D a proteinelor. Conversatia;

Bibliografie
1. C.L. Nagy, Suport de curs electronic, 2018.

2. D.C. Young, Computational drug design: A guide for computational and medicinal chemists. Wiley,

20009.

3. G. Schneider, K.H. Baringhaus, H. Kubinyi, Molecular design: Concepts and applications, Wiley, 2008.
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5. A. Leach, Molecular modelling: Principles and applications, 2nd Ed., Pearson Prentice-Hall, 2001.
6. C.J. Cramer, Essentials of computational chemistry: Theories and models, 2nd, Ed., Wiley, 2004.
8.2 Seminar / laborator Metode de predare Observatii
8.2.1 Fisiere format structuri moleculare. Formatul | Explicatia, Algoritmizarea,
SDF, PDB si SMILES. Programe de vizualizare si | Conversatia, Rezolvari de probleme 2 ore
editare proteine.
8.2.2 Analiza conformationala. Flexibilitate Explicatia, Algoritmizarea,
moleculard. Suprafata de potential. Minimizarea Conversatia, Rezolvari de probleme 2 ore
energiei.
8.2.3 Baza de date PDB. Structura cristalina a Explicatia, Algoritmizarea,
proteinelor. Analiza si corectarea structurilor Conversatia, Rezolvari de probleme 2 ore
cristaline. Factorul B.
8.2.4 Formatul FASTA. Instrumente de alinierea Explicatia, Algoritmizarea,
. e . . . - . 2 ore
secventelor proteinelor. Identificare zimofori. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.5 Interactiunea ligand-receptor. Diagrame de Explicatia, Algoritmizarea, 2 ore
interactiune 2D. Simulare QM/MM. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.6 Afinitatea de legare ligand-receptor. Explicatia, Algoritmizarea, 2 ore
Andocarea moleculara rigidd. Functii scor. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.7 Andocare flexibila. Explicatia, Algoritmizarea,
. o 2 ore
Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.8 Andocare indusa si andocare covalenta. Explicatia, Algoritmizarea,
’ . - . 2 ore
Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.9 Screening virtual bazat pe structura 3D a Explicatia, Algoritmizarea, 9
e e e o . o - ore
proteinei {inta. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.10 Screening virtual bazat pe structura Explicatia, Algoritmizarea, 9
. . ; o - ore
liganzilor. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.11 Modele de farmacofori Explicatia, Algoritmizarea, 9
; o - ore
Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.12 Metode QSAR Explicatia, Algoritmizarea,
. o 2 ore
Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.13 Aplicatiile dinamicii moleculare n drug Explicatia, Algoritmizarea,
: ’ . o 2 ore
design. Conversatia, Rezolvari de probleme
8.2.14 Modelarea structurii proteinei pe baza de Explicatia, Algoritmizarea, 2 ore
omologie. Utilizare Swiss-Model. Conversatia, Rezolvari de probleme
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9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunitatii epistemice,
asociatiilor profesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent programului

e Prin insugirea conceptelor teoretico-metodologice si abordarea aspectelor practice incluse in

disciplina Designul biomaterialelor, studentii dobandesc un bagaj de cunostinte consistent, in
concordantd cu competentele partiale cerute pentru ocupatiile posibile prevazute in Grila 1 — RNCIS

10. Evaluare
Tip activitate 10.1 Criterii de evaluare 10.2 Metode de evaluare 10.3 Pondere din
nota finala
10.4 Curs Corectitudinea raspunsurilor — | Examen scris/practic — accesul la 70%
insusirea si intelegerea corectd | examen este conditionat de
a problematicii tratate la curs prezenta la laborator/seminar.
Rezolvarea corecta a Intentia de frauda la examen se
problemelor pedepseste cu eliminarea din
examen. Frauda la examen se
pedepseste prin exmatriculare
conform regulamentului ECST al
UBB.
10.5 Seminar/ Corectitudinea raspunsurilor — | Prezentarea problemelor date ca 30%
laborator insusirea si infelegerea corecta | tema de casa
a problematicii tratate la Activitatea desfasurata la seminar
seminar/laborator
Calitatea referatelor pregatite.
Activitatea desfasurata in
laborator

10.6 Standard minim de performanta

e Nota 5 (cinci) la examen, conform baremului
e Cunoasterea notiunilor fundamentale; caracterizarea interactiunii receptor-ligand.

Data completarii Semnatura titularului de curs Semnatura titularului de seminar
15 aprilie 2019 Lect. dr. NAGY Levente Csaba Lect. dr. NAGY Levente Csaba
Wl Wl
vy MYy
Data avizarii In departament Semnatura directorului de departament

25 aprilie 2019 Lect. dr. SZABO Gabriella-Stefania




