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Nazov predmetu pocitacoveé modelovanie

Rozsah 3S

Pocet kreditov 2

Vyucéujuci doc. Ing. Tibor Maliar, PhD. (prednasajuci)

Podmienky na absolvovanie predmetu

Ugast na vyuéovani v sulade so Studijnym poriadkom UCM v Trnave, odovzdanie prislu$ného zadania z
kazdej hodiny.

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 - dobré 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 %>.

Zaverec¢né hodnotenie

Celkove hodnotenie predmetu:

A 1,0 vyborne - vynikajuce vysledky len s minimalnymi chybami <92-100 %> ; B 1,5 vel'mi dobre -
nadpriemerné vysledky s mensimi chybami <83-91%>; C 2,0 dobre - vcelku dobre, priemerné vysledky <74-
82 % >; D 2,5 uspokojivo - dobré vysledky, ale vyskytuju sa vyznamne chyby <65-73 %>; E 3,0 dostatocne -
vysledky vyhovuju minimalnym kriteriam <56-64 % >; FX* 4,0 nedostato¢ne - absolvovanie predmetu si
vyZaduje vynalozit eSte zna¢neé Usilie a mnozstvo prace zo strany Studenta <0-55 %>.

Vysledky vzdelavania

Cielom predmetu

- je Studium modernych metod a principov pouzivanych pri projektovani, vyskume a vyvoji novych latok a
materialov v ramci novo konstituovaného racionalneho projektovania molekul. (CAMD COMPUTER-AIDED
MOLECULAR DESIGN.) Predmet zahrnuje aj aplikacie v biologii.

Struéna osnova predmetu

1. Sprostredkovanie novych vedomosti Studentom z oblasti molekulovych zakladov vyvoja novych
materialov a lie€iv s vyuzitim modernych metod pocitacom podporovaného projektovania molekul (CAMD).
2. Hradanie zlU&enin s potencialnym terapeutickym Gcinkom, ktoré spinaju pozadované kritéria (vysoka
ucinnost a Specificita, minimalna toxicita, dobra biologicka dostupnost).

3. Vyuzitie pocitacov, informatiky, Statistiky, matematiky.



4. Vyuzitie pocCitacov, chémie.

5. Vyuzitie pocitacov, fyziky.

6. Vyuzitie pocitacov, biologie a mediciny.

7. Vyuzitie pocitaCovej grafiky na zobrazovanie a manipulaciu s chemickymi Strukturami s cieflom syntéezy
“in silico” novych molekul,

8. Vyuzitie pocitaCovej grafiky na zobrazovanie a manipulaciu s chemickymi Strukturami s cielom syntezy
“in silico” novych molekul uré¢enia ich konformacie a odhadu podobnosti (alebo nepodobnosti) suboru
zlucenin.

9. Vypocet interakénej energie medzi molekulami lieCiva a hypotetickymi alebo experimentalne zistenymi
Strukturami makromolekul (receptory).

10. Objasnenie procesov rozpoznavania ,ligandov* na molekulovej urovni

11. Stimulacia kreativity vyskumu a vyvoja novych molekul.

12. Zaverecny test.

Odporucana literatura
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Jazyk, ktorého znalost je potrebna na absolvovanie predmetu

1. slovensky jazyk
2. anglicky jazyk

Poznamky

Povinny predmet.
3 hodiny seminarov tyzdenne.
Vzdelavacia ¢innost sa uskutoc¢ruje prezenénou metodou.



