MiHiCcTepCTBO OCBITH I HayKU YKpaiHU
XapkiBCbKMU HallioHa/bHUY yHiBepcuTeT iMeHi B.H. Kapasina

Kadeapa npuknagHoi ximii

“3ATBEPI[)KYH0”

[Tepiuuii npopekTop

[13 » 20 p'

POBOYA ITPOT'PAMA HABYAJ/IBHOI IUCIIUIIITHA

XemMoindopmaTHKa /sl MONIYKY HOBHX JTIKAPChKHX 3aC00iB

3a Hanpsmowm migroroBku 040101 "ximis"

I crierfianbHocTed 7. 04010101 "ximis" Ta 8. 04010101 "ximis"

XimiuHoro (hakyabTeTy

KpeauTtHO-MOzynbHa cuctemMa
oprasisariii HaBYaJIbHOTI'O MPOoLeCy

XapkiB — 2014



Poboua mporpamMa HaBua/bHOI [JUCIAIUTIHU , XeMOiHhOpMaTHKa /sl TIOIIYKy HOBUX
niKapchKUX 3acobiB” (crmeLKypc) [ CTy[eHTiB 3a HampsimoM miarotoBkd 040101 "ximis" ps

crieianpHocTer 7. 04010101 "ximis" Ta 8. 04010101 "ximis".

Po3pobnuKku: 3ionKoBcbKuili [IMutpo BosioguMupoBUY, K.X.H., 0. Kadeapu NMpUK/IafgHOL

ximii

Po6oua miporpama 3aTBep/iykeHa Ha 3aciJjaHHi Kadeapu MPUKIaAHOI Ximil

ITpotokon Ne _8__ Big “ 24 ”_ 04 2014 p.

3aBizgyBau Kadenpu

“24” 04 2014 p

CxBasieHO MeTOJMYHOIO KOMICi€l0 XiMIYHOTO (aKy/IbTeTy

[Tporokon Ne _10__ Big “_14 ”_ 05 2014
“14 05 2014 p.
TonoBa

B.A. YeGaHoB

IOpuenko O.L



1. Omnuc HaBYA/IBHOI AUCIUILTIHU

l'any3b 3HaHb, HaNIpsAM
HaliMeHyBaHHSI MOKa3HUKIB MiITOTOBKH, OCBITHBO-
KBasidikalliliHuii piBeHb

XapakTepucTrKa HaBYaIbHOI
JUCLIATITIHA

JleHHa (popmMa HaBYaHHS
JUCIUIIIiHA BiTbHOTO BUOOPY
CTyZleHTa

I"any3sb 3HaHb 0401
KineKicTb KpeauTis — 2 «I[IpuposHuyi HayKu»

PiK miiroToBKu:
Mogynis — 2 HarpsiM MmiiroToBKu V-

040101 "ximig"
CrnenjiansHicts 7. 04010101
"ximis" Ta 8. 04010101 "ximisg"

Cemectp

3arasbHa Ki/IbKICTb TOAVH 9 -u

88

Jlekuii — 36 rog.
TwXHeBUX rOJIUH /IS

JleHHO1 (hopMU HaBUaHHSI: OcBiTHBO-KBaihiKaLiiHUI

ayUTOpHUX — 2 piBeHb: MaricTp, CrieLjiauaicT

camocTiiiHoi poboTu .

cTyzeHTa — 2,9 CamocriiiHa pobota — 52 rof,.
b

Bug koHTpOITHO:
3aJIiK

2. Mera Ta 3aBaHHA HAaBYa/IbHOI AUCHUIUIIHA

Merta: HaBUMTH BUKOPUCTOBYBaTH MeTOAM XiMiuHOI iHpOpPMaTWKu AJisi BUpIlLIeHHs 3ajau
TIOLITYKY HOBUX JTIKApCHKUX 3ac00iB..

Y pesysbrari BUBUEHHS JAaHOI'O KYpPCYy CTY[EeHT ITIOBUHEH

3HaTH: MOXK/IMBOCTI, OCOOIMBOCTI 3aCTOCyBaHHSI i OOMEXeHHSI KOHKDETHHX MeTO[iB
XeMOiH(OpMaTHKH.

BMITH: CaMOCTii{HO 061paT HeoOXiJHUI arOpuT™M, MEeTO/IM Ta MIPOrPaMHi KOMIIEKCH /ISt
BUPILLIeHHS 3a/lau CTBOPeHHs HOBUX JI3, aHasti3yBaTy Ta eHTepripeTyBaTy OZiep>KaHi JaHi.

3. IIporpama HaBYa/IbHOI AUCLUIUIIHA
Mopayns 1. JTeknii

Tema 1. 3aranpHuUM MigXiJ [0 TMOMIYKYy JiiKapCbKUx 3aco6iB. TToHATTS XimiuHOI
inbopmaruku. Icropuunuii Hapuc. CyuacHuii craH ¢apMakosiorii - BeJM4e3HUd PUHOK i
Be/IMUe3Hi BK/a/leHHs1. 3arajibHa MoC/iJOBHICTb MOIIyKy HOBUX JI3. [ToHSATTS XeMoiH(dOpMaTUKY.
Micue ximii Ta xemoiHdopmarvku y po3po6ui JI3. ¥ moirykaXx BUCOKOI aKTUBHOCTI CIOMyK. Y
TOLIyKaX BUCOKOSIKICHUX CITONYK-/1iJjepiB.

Tema 2. Komm'totepHe 300pakeHHsSI MOEKY/ISIPHUX cUCTeM. [IpeacTaB/ieHHsI JBOBUMIPHUX
crpykryp. Ilpobnema 3 dopmynamu. JliniiiHa HoTauis. KomyBaHHs MoseKyssipHOro rpada.
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CneujanbHi  IIpobmemu  mipescTaBiieHHsi  CTPyKTypu. IlpesactaBneHHss Ta  oOpoOka
cTepeoximiiveckix faHux. dopmartu ¢aiiniB. BuxopucraHHs cTepeoximil y KOMITHOTepHUX
nporpamax. IIpexcraBneHHs — TpuBUMIpHUX — CTpyKTyp. CrtBopeHHa 3D cTpykTyp.
Kondopmauiiinuii aHani3 i nomyk. AHami3 MosieKynsipHoi ¢popmu. Bisyanizariis jaHux.

Tema 3. TlpeacTaByieHHs XiMiUHUX peakiiiid, 0a3u JaHux peakijivt. Kmacudikariis peakirii.
dopmaru ¢arinis.

Tema 4. Ximiuni gani. Twrm pganux. CraHgapTtHuii ¢opmariB 0OMiHY cCrieKTpasibHUMUA
panumu. XML i Hioro 3actocyBaHHS B Ximil.

Tema 5. Xapakrepusaljii MOJIEKY/ISIPHUX CUCTeM 3a J[OINOMOIOK [eCKPUITOPIB 1
BiOuTKiB manbliB ". TomosoriuHi iHAekcu. TpuBumipHi ( reoMeTpWuHi ) [JeCKPUIITODH.
[IpeacraBieHHsI MONEKY/ISAPHOL XUPaJIbHOCTI

Mopayab 2. JIekuii

Tema 6. Ximiuni 6a3u gaHux Ta cucreMu momyky. Orisig 6a3 gaHUX i [Kepen AaHUX.
Bibmiorpadiuni 6asm ganunx. ba3 gaHux XimMiuHMX CTPyKTyp. basu gaHMx XiMiuHHX peakijiil.
ba3su pganux B Oioximii i MonekynspHoi OGionorii. CucTeMu ympaBaiHHS J1abOPATOPHOIO
iHpopmariero. [Tomyk o 7BoBUMipHUM CTPyKTypaM. [lomyk 3a mogiOHicTHO.

Tema 7. Metoau aHasi3y AaHux i onrumisaiii. MeToau MalllMHHOTO HaBYaHHS y XiMil.
Amani3 6aratomipaux faHux B obsacti ximii. PLS. Heliporni mepexi. Teopii HeWiTKUX MHOXXUH
i HeuiTKOi JIOTiKM Ta I 3aCTOCyBaHHS [0 MOJIEKY/ISIPHOTO po3Mi3HaBaHHA. EBosOLIiHI
aJITOPUTMU Ta X 3aCTOCYBAHHA B XiMili.

Tema 8. Ilomyk KinbKiCHUX CIIiBBifHOLIEeHb CTPyKTypa- BractuBicTh ( QSAR ) i
NporHocTuyHi Mogesni. KinbKicHI CHIiBBiJHOLIEHHSI CTPYKTypa-Bi1acTUBOCTI. IlopiBHs/IBHMM
aHani3 monekynsipHoro mosist ( CoMFA ). Metogu 3D- Ta nD-QSAR.

Tema 9. BucokornpozaykTiBHa ximis. BeegenHs. [)xkepesa iHpopmariii. YripaBiiHHS JaHUMM.
CrBopeHHs1 6ibioTek. BipryanbHuii BUCOKOTPOAYKTUBHUM CKPUHIHT.

Tema 10. MosnekynsapHe pisHOMaHITTA. MeTpuku po3Maitta. Knactepusavjisi. IToHWKeHHs
PO3MIipHOCTI. KapTu 1110 caMoOpraHi3yrTbCs.

Tema 11. dapmakodopu y nomyky JI3. CrBopeHHs ¢apmakodopiB. ba3u pgaHux:
MiZArOTOBKa 3 ypaxyBaHHSAM KoHpopmepiB. ObmexeHHs1 KoHLerii ¢apmakogopiB. CyudacHi
TEeH/IeHLIil Ta MepCreKTHBY Ha MalOyTHE.

Tema 12. Monekynsippui fAokiHr. Bceryn. IlpeacraBiieHHSI BHCOKOMOJIEKYISIPHUX
perenitopiB. O6po6ka siranza. Crparerii nmourykKy y KoHgirypamiiHoMy Ta KOH(popMaLiiHOMY
nipocTopi. CkopuHrosi ¢yHKUii. Bigbip Ta onTrMisatiist Crionyk-ifiepis.

4. CTpyKTypa HaBUYa/ILHOI JUCIHMILTIHH

Mogyii i Temu KinbKicTh TOAMH
HenHa opma
Ycworo TOMY YMCJIL
J 1 7120 iH cp
1 2 3 4 5 6 7
Mopaynsb 1 — neKiii
Tewma 1 7 3 4
Tewma 2 7 3 4
Tema 3 7 3 4
Tema 4 7 3 4
Tema 5 7 3 4




Pasom 3a 35 15 20
Mozysiem 1
Mopaynsb 2 — jeKiiii

Tema 6 7 3 4
Tema 7 7 3 4
Tema 8 7 3 4
Tema 9 7 3 4
Tema 10 7 3 4
Tema 11 7 3 4
Tema 12 11 3 8
Pasom 3a 63 21 32
MozysieM 2

Ycboro rogun | 88 36 52

1. CamocriiiHa pofoTta
Ha3sa Temu Kinbkicts
Toguu
cp Tip

Tema 1. Asroputmu nowyky JI3. IlnaHyBaHHSI cepil AOC/i[IKeHb. 4
OcHoBHi 3aco0u XiMiuHOi iHpOpPMaTHKH.
Tema 2. O3HalloM/IeHHS 3 popMaraMul XiMiYHMX JlaHMX. 3aCTOCYBaHHS 4
nporpamu OpenBabel a1 ix KoHBepcil.
Tema 3. CTBOpeHHs peakliiHUX (ai/liB /yii aBTOMaTUYHOI TIOOYZI0BU 4
HabOpYy CTIOMYK.
Tema 4. 3actocyBanHs OpenBabel ta moayniB ssuka Python gsis 4
00po0OKH eKcrieprMeHTaTbHUX JaHHUX .
Tema 5. Bugyd MoseKyasipHUX [AEeCKPUNTOPIB, Mporpamu s ix 4
PO3paxyHKY.
Tema 6. CTBOpeHHs Ta yripaB/iHHs Oibmiorpadgiunumu 6a3amMu IaHUX. 4
[TinroroBKa 6a3u JaHUX CIIOMYK /711 TIOMIYKY JI3.
Tema 7. 3aCTOCyBaHHSI T€eHETUUHUX a/ITOPUTMIB /11 aBTOMaTHU30BaHO1 4
onTuMi3aLii mpouecy nowyky Ji3.
Tema 8. QSAR Ta MeToAUKY L{i1eCIIPAMOBAHOIO CUHTE3Y. 4
Tema 9. TTporpamHe 3abe3meueHHs /i BipTya/bHOTO CKPiHiHTY. 4
Tema 10. KnactepHuii aHasi3 ximiuHux 6a3 JaHuX. 4
Tema 11. CrBopeHHsi (apMakodopiB Ha OCHOBi JiraHgiB Ta 4
pereritopiB. CKpiHiHT 0a3 JaHKX 3a I0TIOMOT0I0 (hapMako(opiB.
Tema 12. 3actocyBanHsi miporpamu AutoDock p1s Bizbopy crionyk- 8

JlijlepiB Ta BU3HAUeHHS ONTUMAa/IbHOI reoMeTpil KOMIUIEKCY peLierTop-
Jiras,.

7. MeToau HaBYaHHSA
Jlekuii, camocTiiiHa po6oTa, BUKOHaHHS PO3PaxXyHKOBUX 3aBZIaHb Ha KOMIT FOTePi.

8. MeToau KOHTPOJIIO




KoHTposnbHi po6oTH 3a TeMaMu JIEKLIil, 3asTiK.

9. Po3nopis 6aniB, AKi OTPUMYIOTH CTYAEHTH

[TincymKoBU
71
[ToTouHe TeCTyBaHHS Ta CaMOCTiiiHa poboTa cemectpoBu | Cyma
KOHTDOJIb
(3am1iK)

Mopyns 1 Mopaysb 2 40 100
Temu 1-5 Temu 6 - 12

BukoHaHHsI KOHTPOJIbHUX pOOIT 3a Temamu jiekwii (60) 40 100

[nst 3apaxyBaHHsI MOAY/Ist 2 CTYZEeHT Mae HabpaTu cymapHO He MeHIle, Hi>k 50% 6aniB 3a

temamu 1 — 12. [Ins 3apaxyBaHHS 3a/iKy CTYy/AeHT MOBUMHeH Habpatu He MeHiue 20 6asniB 3a
MMCBMOBY PO0OTY.

IIIxana oniHIOBaHHA

Cyma 6astiB 3a BCi BU/IM HaBYa/IbHOT

. . Owinka ECTS | Oi1giHka 3a HalliOHa/JIbHOIO IIKa/JI0H
JiSTHOCTI TIPOTSITOM CeMeCTpy

90 — 100 A BiIMiHHO
80-89 B
70-79 C Aobpe
60-69 D .
50-59 E 3a/I0BiJTLHO
1-49 FX He3a/I0BIJILHO

1.
2.

10. MeToguune 3a0e3nedyeHHs
Poboua nporpaMa HaBYa/IbHOI AUCIIUTITIHU.
MoHorpadii, HayKOBi CTaTTi, METOAWKU.

3. JIoKkyMeHTallisi 10 MPOrPaMHOro 3abe3reuyeHHs.

11. PekomeH/i0BaHa JiiTeparypa

BbasoBa

1.

Andreas Bender Jean-Loup Faulon. Handbook of Chemoinformatics Algorithms. Taylor & Francis,
June 29, 2010. 454 pp.

2. Beatriz Scaglia. The Fundamentals: An Understanding of Cheminformatics. BiblioBazaar, 2011.
140 pp.

3. J. Gasteiger. Handbook of Chemoinformatics: From Data to Knowledge in 4 Volumes. Wiley-
VCH, 2003. 1870 pp.

4. Riccardo Baron. Computational Drug Discovery and Design. Humana Press, 2011. 628 pp.

5. Shayne Cox Gad. Development of Therapeutic Agents Handbook. J.Wiley & Sons, 2011. 1232 pp.

JonomixHa

1. Shayne Cox Gad. Drug Discovery Handbook. John Wiley & Sons, July 8, 2005. 1000 pp.

2. Thomas Engel Johann Gasteiger, ed. Chemoinformatics: A Textbook. 2003. isbn: 978-
3527306817.

3. Andreas Bender Rajarshi Guha. Computational Approaches in Cheminformatics and

Bioinformatics. Wiley, 2011. 288 pp.




