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Podmienky na absolvovanie predmetu

Ugast na prednaskach a cvi¢eniach. V priebehu semestra budu 2 pisomné previerky, kazda za 25 bodov. Z
kazdej musi Student ziskat minimalne 50 % bodov. Skuska bude mat pisomnu a prakticku cast (rieSenie
ulohy na pocitaci), celkovo za 50 bodov. Spolu méze Student ziskat 100 bodov.

Celkove hodnotenie predmetu:

A1,0 vyborne - vynikajuce vysledky len s minimalnymi chybami <92-100 % >;

B 1,5 velmi dobre — nadpriemerné vysledky s mensimi chybami <83-91% »;

C 2,0 dobre - vcelku dobré, priemerné vysledky <74-82 %> ;

D 2,5 uspokojivo - dobré vysledky, ale vyskytuju sa vyznamne chyby <65-73 %>;

E 3,0 dostatoc¢ne - vysledky vyhovuju minimalnym kritériam <56-64 %> ;

FX* 4,0 nedostatoc¢ne - absolvovanie predmetu si vyzaduje vynalozit este zna¢né Usilie a mnozstvo prace
zo strany Studenta <0-55 %>.

PriebeZzné hodnotenie

Ugast na prednaskach a cvi¢eniach. V priebehu semestra budu 2 pisomné previerky, kazda za 25 bodov. Z
kazdej musi Student ziskat minimalne 50 % bodov. Skuska bude mat pisomnu a prakticku ¢ast (rieSenie
ulohy na pocitaci), celkovo za 50 bodov. Spolu méze Student ziskat 100 bodov.

Zaverec¢né hodnotenie

Celkove hodnotenie predmetu:

A 1,0 vyborne - vynikajuce vysledky len s minimalnymi chybami <92-100 % >;

B 1,5 velmi dobre - nadpriemerné vysledky s mensimi chybami <83-91%>;

C 2,0 dobre - vcelku dobré, priemerne vysledky <74-82 % >;

D 2,5 uspokojivo - dobre vysledky, ale vyskytuju sa vyznamne chyby <65-73 %>;

E 3,0 dostatocne - vysledky vyhovuju minimalnym kritériam <56-64 %> ;

FX* 4,0 nedostatocne - absolvovanie predmetu si vyZaduje vynalozit eSte znacné Usilie a mnozstvo prace
zo strany Studenta <0-55 %>.

Vysledky vzdelavania

Absolvovanim profiloveho predmetu Student ziska:

- vedomosti o metddach a principoch pouzivanych pri projektovani, vyskume a vyvoji novych
zlu€enin, materialov a lieciv v ramci novo konstituovaneho racionalneho projektovania molekul



CAMD (Computer-Aided Molecular Design);
- vedomosti, zru¢nosti a kompetencie prakticky pouzivat metddy molekulového modelovania na
rieSenie problémov v chémii a biochémii.

Struéna osnova predmetu

1. Zakladne principy molekulového modelovania, zaklady kvantovej chémie a molekulovej
mechaniky.

2. Abinitio metody, Hartreeho-Fockova metoda, metody so zarhnutim elektronovej korelacie.
3. Semiempirické metddy, metddy funkcionalu hustoty (DFT).

4. Metody siloveho pola, hybridne metody, molekulova dynamika.

5. Metody kvantitativnych vztahov Struktura-viastnost (QSPR).

6. Aplikacny softver ,vyuzitie pocitaCovej grafiky na zobrazovanie a manipulaciu s chemickymi
Strukturami.

7. Optimalizacia molekulovej Struktury, analyza vinovej funcie.

8. Modelovanie spektralnych vlastnosti.

9. Modelovanie procesov v roztoku.

10. Modelovanie termodynamiky a kinetiky chemickych reakcii.

11. Zaklady in silico vyvoja novych materialov a lieCiv.

12. Ur€enie konformacie a odhad podobnosti suboru zlucenin, vypocet interakénej energie medzi
molekulami lieCiva a Strukturami makromolekul (receptory).

13. Opakovanie.
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Jazyk, ktorého znalost je potrebna na absolvovanie predmetu

slovensky jazyk, anglicky jazyk



