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Ключові результати навчання (знання, уміння та інші компетентності).
Метою вивчення навчальної дисципліни «Молекулярний дизайн» є ознайомлення студентів з основними концепціями та методами розробки нових молекулярних структур з визначеними властивостями, що дозволяє створювати ефективні лікарські препарати та інші функціональні речовини. Студенти здобудуть знання з історії та розвитку молекулярного дизайну, опанують методики аналізу ADMET, QSAR/QSPR та молекулярного докінгу, а також навчаться використовувати сучасні комп'ютерні технології для моделювання та оптимізації молекул, що сприятиме розвитку їхньої наукової та дослідницької діяльності в галузі фармацевтичної та органічної хімії..

Короткий зміст дисципліни (що буде вивчатися, перелік тем).
Вступ. Історія виникнення молекулярного дизайну. Роль молекулярного дизайну в розробці та створенні нових лікарських препаратів та інших функціональних речовин. Підходи до створення нових сполук з визначеними цільовими властивостями. ADMET. Можливості та застосування підходу у молекулярному дизайні. QSAR/QSPR. Молекулярний докінг; модульна контрольна робота – разом за модуль. Застосування молекулярного докінгу як підходу до створення нових лікарських препаратів органічної природи. CoMFA. Застосування CoMFA як підходу до створення нових лікарських препаратів органічної природи. Виклики, проблеми та перспективи молекулярного дизайну.
