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sau

BIOINFORMATICA APLICATA IN BIOLOGIA STRUCTURALA

18.02.2026

Curs 1 - Introducere In organizarea structurala a
macromoleculelor biologice



Conf. Dr. Marius Mihdsan

http://cercetare.bio.uaic.ro/cadre/pagini-personale/marius.mihasan/teaching/teaching ro.html
Sau

Activitate didactica

https://elearning.bio.uaic.ro/moodle/course/view.php?id=10

Cursuri necesare: Cura Cursuri
Chimie generald — organic3 si anorganic3 Blochimie il g - apbliriness b e

Chimie generala

. . . v Chimie anorg Curs 1
Biochimie structurala Chimia mediutui
.o o Curs 2 Curs 3 Curs 4 Curs 5 Curs 6 Curs 7
Genetica moleculara R
Chimie generala
H la. Chimia mediului Curs 8 Curs 9 Curs 10 Curs 11 Curs 12 Curs 13 Curs 14
Cursuri utile: Cimiemars. | —Serinari
Competente de comunicare TIC Licenta/Master 1
: . HP 2 3 4 5 6 7
Metabolismul acizilor nucleici E(J
8 9 10 11 12 13 14
Biochimie
Biochimie An Ill, Sem. Il Fisa de prezentare a disciplinei
Curs 1
Curs 2 Curs 3 Curs 4 Curs 5 Curs 6 Curs 7
- Definitii si valori esentiale pentru intelegerea continutului
cp u . .o . Curs 8 Curs 9 Curs 10 Curs 11 Curs 12 Curs 13 Curs 14
- Clasificari, valori si exemple importante

Structura si metabolismul macromoleculelor informationale
Master Genetica moleculara, Fisa de prezentare a disciplinei
- Informatii accesorii, utile dar ne-esentiale pentru intelegerea continutului

Chimie generala
Ecologie si protectia mediului, An I, Sem I Figa de prezentare a disciplinei

Curs 1 Curs 2 Curs 3 Curs 4 Curs 5 Curs 6 Curs 7
Curs 8 Curs 9 Curs 10 Curs 11 Curs 12 Curs 13 Curs 14

16.02.2026 Curs I - Introducere 2



http://cercetare.bio.uaic.ro/cadre/pagini-personale/marius.mihasan/teaching/teaching_ro.html
http://cercetare.bio.uaic.ro/cadre/pagini-personale/marius.mihasan/teaching/teaching_ro.html
http://cercetare.bio.uaic.ro/cadre/pagini-personale/marius.mihasan/teaching/teaching_ro.html
https://elearning.bio.uaic.ro/moodle/course/view.php?id=10

Forma de evaluare

1. Examinare in sesiune, test grila, 30 intrebari cu raspuns multiplu — 50% din nota

2. Prezentarea date in ultimul seminar a unui referat realizat pe baza unei secvente. Secventele vor fi
puse la dispozitia dumneavoastra la seminarul 2 - 50% din nota

Ne-realizarea referatului si/sau ne-prezentarea lui — nu este permisa participarea la examenul final.
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Fisa de prezentare a disciplinei

UNIVERSITATEA ,,ALEXANDRU IOAN CUZA” DIN IASI PER LIBE
FISA DISCIPLINEI

1. Date despre program
1.1 Institutia de invatamant superior Universitatea "Alexandru Ioan Cuza'" din lasi
1.2 Facultatea Facultatea de Biologie
1.3 Departamentul DEPARTAMENTUL DE BIOLOGIE
1.4 Domeniul de studii Biologie
1.5 Ciclul de studii Licenta
1.6 Programul de studii / Calificarea Biochimie

2. Date despre disciplina
2.1 Denumirea disciplinei Introducere in bioinformatica
2.2 Titularul activitatilor de curs Prof. Dr. MARIUS MIHASAN
2.3 Titularul activitatilor de seminar Prof. Dr. MARIUS MIHASAN
2.4 An de studiu ‘ il ‘2.5 Semestrul VI 2.6 Tip de evaluare” ‘ E ‘2.7 Regimul discipinei™ Op

“E — Examen / C — Colocviu / V — Verificare
*"OB — Obligatoriu / OP — Optional / F — Facultativ

3. Timpul total estimat (ore pe semestru si activitati didactice)
3.1 Numar de ore pe saptimana 4 3.2 curs 2 3.3 seminar/laborator 2
3.4 Total ore din planul de invatamant 48 3.5 curs 24 3.6 seminar/laborator 24
Distributia fondului de timp ore
Studiu dupa manual, suport de curs, bibliografie si altele 14
Di pli 4 in biblioteca, pe platformele electronice de specialitate i pe teren 4
Pregitire seminare/laboratoare, teme, referate, portofolii si eseuri 14
Tutoriat 12
Examinari 8
Alte activitati 0
3.7 Total ore studiu individual” 52
3.8 Total ore pe semestru 100
3.9 Numarul de credite 4

4. Preconditii - De curriculum (daca este cazul)

16.02.2026

Chimie generala — organica si anorganicd; Biofizica; Biochimie Structurala; Metabolismul proteinelor; Competente de comunicare T.I.C;

5. Conditii (daci este cazul)

5.1 De desfasurare a cursului

Sala dotata cu calculator i videoproiector
Studentii vor primi bibliografie orientativa pe care trebuie sa o consulte. Studentilor li se
recomanda frecventarea cursurilor

5.2 De desfasurare a seminarului/
laboratorului

Lucrarile practice/ Seminarul se va desfasura in laboratorul de T.I.C. Studentii vor avea la
dipozitie un PC conectat la internet si softul necesar pentru vizualizarea macromoleculelor —
pyMol, SwissProt, Autodock. Prezenta la lucrérile practice/seminar este obligatorie

6. Obiective

Initierea studentilor in

structurii p

si acizilor nucleici. Crearea deprinderilor necesare utilizarii calculatorului pentru
vizualizarea si editarea fisierelor cu structuri chimice. Descoperirea si dezvoltarea abilitatilor de cercetare, de organizare si stabilire a unor
modele experimentale. Constientizarea studentilor asupra importantei experimentului stiintific si a accesului nemijlocit la informatia

stiintifica.
7. Competente/Rezultate ale invatarii
e Operarea cu notiuni, concepte, legitati si principii specifice domeniului biochimie
e Investigarea bazei moleculare si celulare de organizare si functionare a materiei vii
e Utilizarea de modele si algoritmi pentru cunoasterea lumii vii
e Realizarea responsabila si eficienta a sarcinilor aferente profesiilor din domeniu, cu respectarea principiilor de etica profesionala
e Identificarea rolului dintr-o echipa si preluarea responsabilitatilor corespunzatoare profilului profesional si personal

8. Continut

Curs I - In

8.1 Curs Metode de predare Observatii
(ore si referinte bibli ice)

Introducere in organizarea structurala a macromoleculelor biologice |prel interactiva; dezbaterea. 2,3,

Aminoacizi, peptide, proteine prel interactiva; exp 2,3
sistematicd; conversatia;

Structura 3D a proteinelor prel interactiva; 2,3
sistematicd; conversatia;

Metode de elucidare a structurii proteinelor prel interactiva; exp 1,2,3,4
sistematicd; conversatia;

Structura acizilor nucleici prel interactiva; exp 1,2,3,4
sistematica; conversatia;

Fisiere cu secvente. Operatii simple cu secvente prel interactiva; exp 1,2,3,4,6
sistematicd; conversatia;

Stabilirea functiei unei proteine. Similaritate i omologie la nivel de | prel interactiva; 1,2,3,4,6

secventa sistematicd; conversatia;

Clasificarea structurala proteinelor — Bazele de date SCOP si CATH | prel interactiva; exp 1,2,3,4,5,6

% 1 sistematicd; conversatia;
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Fisa de prezentare a disciplinei

8.1 Curs

Metode de predare

Observatii

(ore si referinte bibliografice)

9. Coroborarea continutului disciplinei cu asteptarile reprezentantilor comunititii, asociatiilor
profesionale si angajatorilor reprezentativi din domeniul aferent programului

Modelarea structurii tridimensionale complete a unei proteine pe
baza secventei de aminoacizi

prelegerea interactiva; expunerea
sistematicd; conversatia;

1,2,3,4,5,6,7

Bibliografie

‘West Sussex, England, Third edition, 2005.
71.

letters 20(4): 612—15.

1. Niculae, C.M., Bioinformatica — informatica cu aplicatii in biologie, Edit. Univ. Bucuresti, 2004
2. Gu, J., Bourne, P.E. Fyton, A.C., Structural Bioinformatics Wiley-Blackwell, 2009.

3. Chandra SM, Mir Al and Ratan K C, Basic Applied Bioinformatics, Wiley-Blackwell, 2018

4. Baxevanis, A.D., Ouellette, B.F., Bioinformatics — a practical guide to the analysis of genes and proteins. John Wiley & Sons, LTD.,

7. Mihasan, M. 2012. “What in Silico Molecular Docking Can Do for the Bench-Working Biologists?”” J. Biosci 37(6): 1089-95.

5. Mihasan, Marius. 2010. “Basic Protein Structure Prediction for the Biologist: A Review.” Archives of Biological Sciences 62(4): 857—

6. Mihasan, Marius. 2015. “Bioinformatics-Based Molecular Classification of Arthrobacter Plasmids.” Cellular & molecular biology

8.2 Seminar / Laborator

Metode de predare

Observatii

(ore si referinte bibliografice)

Promovarea acestei discipline asigura absolventului cunostinte necesare practicarii unor meserii precum: Consilier biochimist -213121;
Referent de specialitate biochimist — 213124; Biochimist — 214512; Expert biochimist - 213122; Inspector de specialitate biochimist —
213123; Asistent de cercetare in bacteriologie, microbiologie, biochimie, farmacologie -226305; Asistent de cercetare in biologie -
213137, Biolog - 213114; Expert biolog - 213102; Inspector de specialitate biolog - 213103; Profesor in invatamantul gimnazial -
233002; Referent de specialitate biolog - 213104;

10. Evaluare

10.1 Evaluare continui ‘Pondere (min. 30%) 30
Curs Forma de evaluare Verificare mixta
Pondere 50
Nepromovarea Evaluarii continue determina nepromovarea Nu
Evaluarii finale
Metode de Detalii Pondere cu reexaminare
evaluare .
Proiect 50 Nu
Test 50 Nu

demonstratia, observarea, experimentul,
exercitiul.

Colocviu

Bibliografie

—

land, Third edition, 2005.

1. Mihasan M., Olteanu Z., Stefan M., Biologie moleculara — metode experimentale Ed. Univ. ,,ALL.Cuza”, Iasi, 2012.
%Bmagbg ., Ouellette, B.F., Bioinformatics — a practical guide to the analysis of genes and proteins. John Wiley & Sons,
e St

L601'1’rs

Dimensiuni si numere in biologia structurald expunerea, conversatia euristica, 1-3 Seminar / Laborator Forma de evaluare Verificare mixtd
observarea, demonstratia, exercitiul Pondere 50
Vizualizarea structurilor secundare proteice in PyMol prelegerea interactiva, demonstratia, 2
observarea, exercitiul. Nepromf)varea Evaluarii continue determind nepromovarea
Molecule non-proteice din structura proteinelor experimentul, prelegerea interactiva, Evaluarii finale
demonstratia, observarea, experimentul, Metode de Detalii Pondere cu reexaminare
: : - : : exerc1:;1u1. : : evaluare Portofoliu 50 Nu
Selectia unor particularitati structurale si masurarea distantelor experimentul, prelegerea interactiva, 1-3
inter-atomice in PyMol demonstratia, observarea, experimentul, Test 50 Nu
exercitiul.
Suprapunerea structurilor proteice 3D prerlment}ll, prelegerea 1nteragt1va, 1-3 10.2 Evaluare finald Pondere (max. 70%) 70
emonstratia, observarea, experimentul,
exercitiul. Forma de evaluare Verificare scrisa finala
Vizualizarea acizilor nucleici in PyMol. experimentul, prelegerea interactiva, 1-3
demonstratia, observarea, experimentul, TR —
exercitiul. 10.3 Mentiuni (situatii speciale in evaluare)
Operatii simple cu secvente. BLAST experimentul, prelegerea interactiva, 1-3
demonstratia, observarea, experimentul,
exercitiul.
Operatii simple cu secvente. Clasificarea proteinelor folosind CATH |experimentul, prelegerea interactiva, 1-3
demonstratia, observarea, experimentul,
exercitiul.
Baza de date RCSB PDB si identificarea aminoacizilor din situsul ~ |experimentul, prelegerea interactiva, 1-3
catalitic demonstratia, observarea, experimentul, - "
exercitiul. 10.4 Standard minim de performanti
Predictia proprietatilor proteinelor pe baza secventei de aminoacizi |experimentul, prelegerea interactiva, 1-3 1. sa enumerarea si sd descrie principalele metode de stabilire a structurii tridimensionale a moleculelor

2. sa realizeze o analiza BLAST si sa identifice in rezultate proteinele cu functie demonstrata experimental
3. sa deschida un fisier tip .pdb
4. sa identifice moleculele template si sa motiveze alegerea lor

Data completarii, Titular de curs, Titular de seminar,

I - Introducere



Bibliografie:

Second Edition

STRUCTURAL
_ BIOINFORMATICS

EINTED BY

Jenny Gu, PhD
Philip E. Bourne, PhD

N

YWILEY-BLACKWELL

| _miee.

Structural Bioinformatics, 2nd Edition
Jenny Gu, Philip E. Bourne

ISBN: 978-0-470-18105-8
Wiley-Blackwell, 2009

16.02.2026

Lehninger

PRINCIPLES OF
BIOCHEMISTRY

MariusDM_ih jtefan

BIOLOGIE _
MOLECULARA

metode experimentale

"t
‘:2 DAVID L. NELSON
« MICHAEL M. COX

Biologie Moleculara — metode experimentale
M. Mihasan, M. Stefan, Z. Olteanu

ISBN: 978-973-703-816-6

Capitolul XIl -Metode computationale de
studiu a proteinelor
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[.a ce este utila bioinformatica?

in sensul cel mai larg, termenul de bioinformatici este considerat sinonim cu cel de biologie
computationala - domeniu interdisciplinar ce dezvolta metode si programe utile in intelegerea
datelor biologice. Exemple de date?

Fungi Gram-positives

ABASC3, 1 EARENAKOIEEVACSTANC. . . . . HYEKEPDGDGGSAVEALYAKECSKLE 101 ~ Animals Chiamydiae

B4F917.1 "AHENAKTIEELCFALADE. . . . . HFREEPDGDRSSAVEALYAKETS 100 Slime molds )
A9S1V2, 1 DAREHARAIEEVAFGAAQE. . . . . . ADSGGDKT GSAVYMYYAKHAS 109 Plants Green nonsulfur bacteria
BIGSN7. 1 ERAEEDAKKIEEVAFAAANG. . . . . HYEKOPDGDRSSAVEIYAKESS 100 Algae Actinobacteria
QBHOG6, 1 DAEPARRGIEAEAFDAAAA. . SGEARATASYEERIKAL 120 Planctomycetes
Q0D4Z3, 2 AGRARAAVEAEAYARVTES . SSARRAPASYEDGI EVL 125

BOMVLIS, 1 CASEASRRIEEEAFSGAST. .. ... .VASSEKDGLEVL 141 brotozon Spirochaetes
QOIYCS, 1 JAERAARAVEARAFDAASA, . . . SS555SSVEDGIETL 121

ASNWAE, 1 ZARENAKRIEETAFLAAND. . . . . HEAKEPNLDDSSYY 100 )
Q9C500. 1 ATTVAKLIEEEAYGVASN. . . . . .. AVSSDDDRIKIL 142 Crenarchacota Fusobacteria
Q2HRIZ.1 ASARATOIEDEAFSVANA. . . . . . . SSSTSNDNVTIL 110 Cyanabacteria
QIM7ZN3. 1 ATSAARIIEEEAFSVASY . ASARSTGGRPEDEWIEVLHIYSAEIX 119 Nanoarchaeota (Blue-green algae)
QIM7NG. 1 ASETARLIEEEAFAAAGS. . .. ...TASDADDGIEIL@VYSKEIS 110 e
Q9LES2.1 KSTRLMLVERM EAEADAKRIEDLAFATANK. . . . . HFANEPDGDGT SAVHVYAKESS 101 Euryarchaeota Thermophilic
Q9MES1 , 2 ITNNF . .YGSLTKDEATENAKRIEDIAFSTANG. . . . . OFEREFDGDGGSAVEALYAKECS 100 sulfate-reducers
B9R748,1 ) L < ERESAARRIEDEAFGYANT, .. ....ATSAEDDGLEILALYSKEIS 133

Acidobacteria
Protoeobacteria

Editorial

A Curriculum for Bioinformatics: The Time is Ripe

There seems to be wide agreement within both industry and
academia that there are not enough scientists adequately trained
in_bioinformatics or computational biology. This sentiment
stems principally from the difficulties in finding employees,
graduate students and post-docs with appropriate skills for
joining research and/or development teams in this field. The
recent drain of academics into industry threatens to reduce our
ability to provide the training needed to meet the demand of the
R B Altman Bioinformatics, 14, (7) 1998, 549—
550
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Organizati1 profesionale

ln”i‘: RSBI Despre Evenimente Proiecte Resurse

Bioinformatics Horizons

Bucharest April 2-4, 2025

Romanian Society of Bioinformatics
Fondata in 2018.
Evenimente de popularizare si pregatire in bioinformatica.

RSBI EVENTS
5th @RoBioinfo Seminar: Bioinformatics
tools for exploring protein biology, 4-5

® ® ® April 2019, la_f,i
o_0_ " ganiers Rse1
e_0_0_0
e®e®o0 00
EMBL-EBI i
0 0 _0_0_ 0 :
0 0 0 0 0 I
0 0.0 !
. o= . - 2nd @RoBioinfo Seminar, 18-20 April
European Bioinformatics Institute (EMBL-EBI) 2018, Bucharest

The first EMBL-EBI Bioinformatics training in Romania (18-19 April 2018

es rated it as Excellent and 23% as Good
Read more...

( : B ) LEADING PROFESSIONAL SOCIETY FOR COMPUTATIONAL — m o

4 BIOLOGY AND BIOINFORMATICS ‘ o _ Q‘J“‘ ll 1st @RoBioinfo Seminar, 24 November
INTERNATIONAL SOCIETY FOR CONNECTING, TRAINING, EMPOWERING, WORLDWIDE SLINE: = 2017, Cluj-Napoca
COMPUTATIONAL BIOLOGY Stics S

The 1st Bioinformatics Seminar took place at the Faculty of Biology and
Geology Cluj- e 2
attended by around 40 scientists from
Read more...

By Monica Abrudan, 1 year ago
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Cu ce se ocupa bioinformatica?

Studiul informatiei provenite din doua directii distincte:
1. informatia rezultata din aplicarea dogmei centrale a biologiei moleculare

Informatie genetica Expresia informatiei genetice

=) Transcriere Traducer.e

2 Informatie Informatie Informati

® . . Secventa de aminoacizi Structura 3D
Secventa de nucleotide Secventa de nucleotide
(A;T;G;C) (A;U;G;C)

i Ribozomi
Nucleu (citoplasma)

>
<

2. informatia in cantitati foarte mari rezultata din aplicarea metodelor stiintifice ce presupun:
formularea de ipoteze, elaborarea si realizarea de experimente, evaluarea datelor pentru stabili
corectitudinea ipotezelor, modificarea ipotezelor initiale. Experimente de proteomica, metagenomica,

metabolomica genereaza date experimentale de ordinul sutelor de GB.
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biologia structurala?

Biologia structurala este o ramura a biologiei moleculare, biochim

studiul:

ofizicii ce se ocupa cu

1.structurii moleculare tridimensionale (3D) a macromoleculelor biologice;
2.modul si mecanismele prin care macromoleculele biologice isi realizeaza structurile 3D;

3.efectul pe care alterarile de structura il au asupra functiilor m

2
2

Infrastructure;

Molecular Machinery:

Protein Synthesis: building DNA: storing and reading ?
supporting and new molecular machines genetic information -4
A Tour of the Protein Data Bank i
Cells build many complex molecular madhines that perform the biologial jobs needad for e, Some of these machines  Energy Production: -
are molecy P pie 5 powering the processes
cells grow or the ort cells, anc others are  of the cell
hacend e u )

el

Researchers around the world are studying these molecules at the at

e here at a magnification of about
small sprece. The stesis
o

e to the

Hlsvaled here, rom the wter mokec
bt ith nceds o thousands of s

Digsiv Enymes sk fond Ly @ff‘ Lo
to small x.x II:Aes %\%%@{%wg@

Storage: containing nutrierts
fr utire consumption
.

Blood Plasma Proteins: ransporting nutrents
and defending against inj.
+ FieXiaa tod Bl

3 FecueX sk 1 i 2het
. Theoria pd 12 szt 1e

Viruses and Antibodies: engagingin "
constr batle in the bloodsiream
S etonty it A i 4

Hormones: carrying
messages trough blood .
50 &

Th

Channels, Pumps and Receplors: geting
backand forth across the membr

16.02.2026
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Exemple de macromolecule?
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Notiuni de baza — Atomi, legaturi, molecule

Atom - cea mai mica particula a unui element care nu poate fi divizata prin metode chimice si care
pastreaza toate proprietatile chimice ale elementului respectiv.

Dimensiuni: 62 pm (He) pana la 520 pm (Cs)
1 pm (picometru) = 10"2m, 100 pm = 0.1 nm (nanometri) = 1 A (angstrom) = 10 m
Masa: 1.67%107%7 to 4.52x1072° kg

Atomul - nucleu central dens (+) in jurul caruia graviteaza electroni (-). Nucleul - alcatuit din particule elementare
numite nucleoni (protoni - incarcati pozitiv si neutroni — neutri din punct de vedere electric). Electronii sunt
imaginati ca particule care se misca cu viteza foarte mare in orbitali amplasati din jurul nucleului. Fiecare tip de
orbital (s, p, d, f) se caracterizeaza prin energie, forma si orientare spatiala diferita.

dyz
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Notiuni de baza — Atomi, legaturi, molecule

C formeaza mai multe covalente decat numarul de electroni necuplati din ultimul strat. Acest
comportament a fost explicat prin hibridizarea orbitalilor atomici. Orbitali hibrizi sunt modificati din
punct de vedere al formei si distributiei spatiale.

C: Z=6; 15%22s?2p? @ @ O

2py -Px 2p;

CX”///T\\\\\@@®®

@p ? e OO 2 SP° sp* sp* sp?

sp? sp? sp?

é‘:av
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Notiuni de baza — Atomi, legaturi, molecule

Doi sau mai multi atomi se pot uni intre ei prin legaturi chimice si forma molecule.

Tn moleculele biologice principalul tip de legdturd este legatura covalenta (nepolara, polara sau
coordinativa). Legatura covalenta se formeaza prin suprapunerea orbitalilor atomici si punerea in
comun a unui acelasi numar de electroni necuplati de catre fiecare dintre cei doi participanti la
legatura. Dupa modul de suprapunere a orbitalilor atomici participanti: legatura covalenta o si
legatura covalenta m. Legatura covalenta este o legatura puternica si orientata in spatiu. Legatura
covalenta o permite rotirea atomilor unul fata de celalalt. Formarea suplimentara a unei legaturi it
face imposibila rotirea atomilor unul fata de celalalt.

Cum se explica structura H,C,? \Ooﬂd\ - Dar H,C,?
¢ 73"
A d
L )
\,\/ ‘E‘,\
;oo ond
(A
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Notiuni de baza — Atomi, legaturi, molecule

Alte tipuri de legaturi cu relevanta biologica:

1. Legatura de H — legatura de natura electrostatica ce apare in combinatii care contin in molecula
atomi de hidrogen legati covalent cu atomi puternic electronegativi (Cl, N, O, F)

o "
R R\ ; \\/N\C/CH\./ 20~ Cy
N ¢ i 0 e
0] ! [
H 1 ! ' I
! ! ! i N—H
! H H H N .
O (l) rll e
H H ~H /\\E/ \C//\\ Il |
| I Na, #0
R 0 }“ £_|
s
A B C D

2. Interctiunile hidofobe - interactiuni ce apar intre moleculele de
apa si substantele hidrofobe si duc la aglomerarea acestora din
urma pentru a minimiza suprafata de contact cu apa

16.02.2026 Curs | - Introducere
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