FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program

1.1. Institutia de invatdmant superior UNIVERSITATEA DE MEDICINA SI FARMACIE ,,VICTOR BABES”
TIMISOARA

1.2. Facultatea FACULTATEA DE FARMACIE

1.3. Departamentul I

1.4. Domeniul de studii Licentd

1.5. Ciclul de studii Licentd

L.6. Programul de studii/ Calificarea

2. Date despre disciplina

2.1. Denumirea disciplinei | PRINCIPII DE DESIGN SI ANDOCARE MOLECULARA

2.2. Titularul activitatilor de curs Vacant/Conf. Univ. Dr. Mioc Marius

2.3. Titularul activitatilor de laborator Vacant/Conf. Univ. Dr. Mioc Marius

2.4. Anul de studiu 2.5. Semestrul 2.6. Tipul de colocviu | 2.7. Regimul | Continut® DS

I 3 evaluare disciplinei Obligativitated DA
3. Timpul total estimat (ore pe semestru al activitatilor didactice)

3.1. Numar de ore pe saptimana 1 3.2 din care: curs 1 3.3laborator

3.4. Total ore din planul de invagamant 28 | 3.5din care: curs 14 | 3.6laborator

Distributia fondului de timp ore

Studiul dupa manual, suport de curs, bibliografie si notite 10

Documentare suplimentara in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate si pe teren 5

Pregatire seminarii/ laboratoare/ proiecte, teme, referate, portofolii si eseuri

Tutoriat

Examinari 2

Alte activitati -

3.7. Total ore studiu individual 22

3.8. Total ore pe semestru 50

3.9 Numiirul de credite® 2

4. Preconditii (acolo unde este cazul

4.1. de curriculum - cunostinte de chimie organica, termodinamicd, informatica

4.2. de competente - capacitate de analiza, de sinteza, de extrapolare a informatiilor dobandite la
disciplinele de specialitate

5. Conditii (acolo unde este cazul)

5.1. de desfasurare a cursului e - videoproiector, PC
5.2. de desfasurare a seminarului/ | e - videoproiector, PC, programe specifice pentru andocare moleculard, vizulaizare
laboratorului/ proiectului de structuri proteice 3D si de generarea de structuri chimice 2D si 3D

6. Competente specifice acumulate

1. cunoasterea aspectelor privind rolul andocarii moleculare si a screeningului Vvirtual in cercetarea de noi candidati
cu potential de medicament

2.cunoasterea instrumentelor necesare disponibile, pentru implementarea fluxului de lucru necesar pentru screening
virtual

3. capacitatea de a selecta candidati moleculari pe baza interpretarii rezultatelor andocarii moleculare

4. cunoasterea implicatiilor in dezvoltarea de noi structuri medicamentoase

Competente
Profesionale

1. capacitatea de a utiliza cunostintele de specialitate Tn contexte noi

2. capacitatea de a identifica, analiza si rezolva evenimente noi, in scopul optimizarii procesului de selectie de noi
molecule cu potential farmacologic

3. dezvoltarea rolului de specialist Tn domeniul medicamentului

4. dezvoltare profesionala proprie
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7. Obiectivele disciplinei (reiesind din competentele specifice acumulate)

7.1. Obiectivul general al disciplinei

Cursul ofera informatiile de baza despre procesul de andocare moleculara utilizata
in design si screening virtual. Sunt prezentate modalitati de utilizare a diverselor
programe si platforme necesare pentru a implementa fiecare pas din fluxul de lucru.
Sunt prezentate si modalitati de utilizare a rezultatelor in scopul selectiei de
compusi noi cu potential farmacologic.

7.2. Obiectivele specifice

Cursul ofera posibilitatea de acumulare a cunostintelor teoretice necesare
dezvoltarii profesionale proprii, Tn special Tn domeniul de dezvoltare a noi produse
medicamentoase.

8. Continuturi

8.1. Curs

Metode de predare

Numar de
ore

Observatii

1.

2.

Notiuni introductive despre andocare
molecular si screening virtual

Moduri de reprezentare a identitatii
compusilor chimici. Parametrii 2D ai
compusilor chimici.

Liganzi. Generarea de structuri
moleculare 2D si 3D. Optimizarea
structurilor 3D.

Proteine tinta. Prelucrarea proteinelor ca
structuri adecvate pentru andocare. Baze
de date cu struturi proteice 3D.

Principii de andocare moleculara rigida.
Programe de andocare moleculara.
Functii de scor

Notiuni generale cu privire la
interactiunea proteina-ligand
Interpretarea si reprezentarea grafica a
rezultatelor.

- prelegere, curs interactiv
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Bibliografie obligatorie:
1. Adriano D. Andricopulo, Leonardo L. G. Ferreira, Frontiers in Pharmacology, Chemoinformatics Approaches
To Structure- And Ligand-Based Drug Design, 2019.
2. Ayaz Mahmood Dar and Shafia Mir, Journal of Analytical & Bioanalytical Techniques, Molecular Docking: Approaches,

Types, Applications and Basic Challenges, 2017

3. Veronica Salmaso, Stefano Moro, Frontiers in Pharmacology, Bridging Molecular Docking to Molecular Dynamics in
Exploring Ligand-Protein Recognition Process: An Overview, 2018.

Bibliografie facultativa:

8.2 Seminar/
Laborator/stagiu/ proiect

Metode de predare-invitare

Numar de
ore

Observatii

14.

..... 28

Discutie interactiva, munca individuala

Bibliografie obligatorie:
1. Adriano D. Andricopulo, Leonardo L. G. Ferreira, Frontiers in Pharmacology, ChemoinformaticsApproaches

To Structure- and Ligand-based Drug Design, 2019.

2. Ayaz Mahmood Dar et Shafia Mir, Journal of Analytical &B ioanalytical Techniques, Molecular Docking: Approaches,

Types, Applications and Basic Challenges, 2017

3. Veronica Salmaso, Stefano Moro, Frontiers in Pharmacology, Bridging Molecular Docking to Molecular Dynamics in
Exploring Ligand-Protein Recognition Process: An Overview, 2018.
Bibliografie facultativa:




9. Coroborarea continuturilor disciplinei cu asteptirile reprezentantilor comunititilor epistemice, a asociatiilor
rofesionale si angajatori reprezentativi din domeniul aferent programului

Cursul asiguri acumularea de cunostinte de specialitate necesare unui specialist in domeniul cercetarii
medicamentelor, Tn vederea optimizarii expertizei utile in domeniul cercetirii si dezvoltirii de noi compusi cu
potential terapeutic.

10. Evaluare

Tip activitate

10.1. Criterii de evaluare

10.2. Metode de
evaluare

10.3. Pondere
din nota finala

10.4. Curs

Cunostinge pentru nota 5:

- cunoagsterea aspectelor generale cu privire la principii
de andocare moleculara, modalitati de reprezentare a
liganzilor, interactiuni ligand-proteina.

Cunogtinge pentru nota 10:

- cunoasterea unor metode specifice de pregatirea a
structurilor 3D a liganzilor si proteinelor tinta

- cunoatterea modalitatii de interpretare grafica a
interactiunii ligand-proteina

- cunoasterea modalitdtii de interpretare a scorurilor
obtinute ca rezultat in urma procesului de andocare
moleculara

Examen cu intrebari cu
raspunsuri multiple

100%

10.5.
Laborator/Stagiu

Cunostinge pentru nota 5:

Identificarea corectd a pasilor de baza in fluxul de lucru
de andocare moleculara

Cunostinge pentru nota 10:

Obtinerea wunui scor pentru molecula andocats;
Identificarea principalelor tipuri de interactiuni ligand-
proteina

Activitate practica
urmata de intrebari
orale

10.6. Standard minim de performanta

Insusirea notiunilor de baza cu privire la reactiile de metabolizare, a sistemelor enzimatice implicate, a fenomenelor de
inductie si inhibitie enzimatica, a factorilor ce intervin in metabolizarea medicamentului, identificarea diverselor situatii ce
pot aparea in conditii de politerapie.

Data completarii

Semnatura titularului de curs
Conf. Univ. Dr. Marius Mioc

Semnatura titularului de
laborator/stagiu
Conf. Univ. Dr. Marius Mioc

Semnatura gefului de disciplina
Prof. univ. dr. Codruta Soica

Data avizarii in departament Semnatura directorului de departament
Nota:
D Domeniul de studii - se alege una din variantele:Licentd/ Masterat/ Doctorat (se completeazi conform cu

Nomenclatorul domeniilor si al specializarilor/ programelor de studii universitare in vigoare) ;

2 Ciclul de studii - se alege una din variantele: Licenta/ Master/ Doctorat;

®  Regimul disciplinei (continut) - se alege una din variantele:DF (disciplind fundamentald)/ DD (disciplind din
domeniu)/ DS (disciplind de specialitate)/ DC (disciplind complementard) - pentru nivelul de licentd;, DAP
(disciplina de aprofundare)/ DSI (disciplina de sinteza)/ DCA (disciplind de cunoastere avansata) - pentru nivelul

de masterat;

4 Regimul disciplinei (obligativitate) - se alege una din variantele:DI (disciplind obligatorie)/ DO (disciplina
optionala)/ DFac (disciplina facultativa);

5 Un credit este echivalent cu 25 — 30 de ore de studiu (activitati didactice si studiu individual).




®  Pentru specializirile si/sau disciplinele a ciror tematica se regaseste in bibliografia de rezidentiat, aceasta devine

obligatorie.



