Інформація кафедри органічної хімії 

про вибіркові навчальні дисципліни циклу професійної підготовки
для спеціальності 102 Хімія (Магістр)
для «Кафедрального каталогу вибіркових навчальних дисциплін» 

на 2023/2024 навчальний рік
	Назва дисципліни
	МОЛЕКУЛЯРНИЙ ДИЗАЙН



	Рівень вищої освіти
	другий (магістр)

	Курс (рік) навчання
	другий

	Семестр
	третій

	Обсяг дисципліни у кредитах
	4 кредити ЄКТС

	Мова викладання
	українська

	Передумови для вивчення дисципліни
	наявність у здобувача освітнього ступеня бакалавра із спеціальності 102 Хімія

	Кафедра, яка забезпечує викладання дисципліни
	Кафедра органічної хімії.

Розробник курсу: доцент кафедри органічної хімії Король Наталія Іванівна, кандидат хімічних наук, доцент

	Інформаційне забезпечення
	Тексти лекцій, презентації, посилання на літературу та інтернет-ресурси, інші дидактичні матеріали на сайті електронного навчання УжНУ e-learn.uzhnu.edu.ua

	Форма проведення занять
	Лекції, практичні заняття

	Ключові результати навчання (знання, уміння та інші компетентності)
	Здобувач оволодіває глибокими знаннями щодо хімії, фізики та біології на молекулярному рівні, розуміє взаємодії на молекулярному рівні. Розуміє та використовує різні обчислювальні та експериментальні методи для розробки молекул та матеріалів з бажаними властивостями та функціями.

Набуття навичок і знань, необхідних для розробки нових матеріалів, лікарських препаратів, каталізаторів та інших продуктів у галузі молекулярного дизайну.

Використання обчислювальних методів для моделювання молекулярних структур та властивостей, що сприяє раціональному проектуванню.

Здобувач вчиться самостійно розробляти нові матеріали та продукти, враховуючи їхні властивості та призначення.

Вивчення біологічних молекул та їх взаємодій, таких як ферменти або біологічні мембрани, з метою розуміння їхнього впливу та застосування у молекулярному дизайні.

	Короткий зміст дисципліни (що буде вивчатися, перелік тем
	Дисципліна присвячена вивченню молекулярного дизайну та його ролі в розробці нових лікарських препаратів та інших функціональних речовин. Розкриття історії виникнення молекулярного дизайну та його значущості в сучасній науці та промисловості.Підходи до створення нових сполук; аналіз різних методів та стратегій для створення молекул з певними цільовими властивостями. Дослідження можливостей та застосування ADMET-підходу у молекулярному дизайні. QSAR/QSPR: розгляд кількісних структурно-активних відносин та властивостей. Молекулярний докінг: вивчення методу молекулярного докінгу та його застосування у створенні лікарських препаратів. CoMFA: аналіз та застосування методу CoMFA у створенні лікарських препаратів органічної природи. Виклики, проблеми та перспективи молекулярного дизайну: обговорення сучасних викликів та перспектив в галузі молекулярного дизайну, включаючи можливості та обмеження. 

Навчання здійснюватиметься згідно наступних тем:

Тема № 1. Вступ. Історія виникнення молекулярного дизайну. Роль молекулярного дизайну в розробці та створенні нових лікарських препаратів та інших функціональних речовин. 

Тема № 2. Підходи до створення нових сполук з визначеними цільовими властивостями.

Тема № 3. ADMET. Можливості та застосування підходу у молекулярному дизайні.

Тема № 4. QSAR/QSPR.

Тема №5. Молекулярний докінг.
Тема №6. Застосування молекулярного докінгу як підходу до створення нових лікарських препаратів органічної природи.

Тема №7. CoMFA.

Тема №8. Застосування CoMFA як підходу до створення нових лікарських препаратів органічної природи.

Тема № 9. Виклики, проблеми та перспективи молекулярного дизайну.

	Форма семестрового контролю
	залік 


Молекулярний дизайн
