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	Tantárgy teljes neve: 		Számítógépes kémia és hatóanyag-tervezés: módszerek és alkalmazásuk

	Képzés: 			gyógyszerésztudományi osztatlan képzés

	Munkarend: 			nappali

	Tantárgy rövidített neve:	Szám. Hatoa. Terv.

	Tantárgy angol neve: 		Computer Aided Drug Design

	Tantárgy neptun kódja: GYSZKSKHE1M

	[bookmark: _GoBack]Tantárgy besorolása: kötelezően választható

	A tantárgy oktatásáért felelős szervezeti egység:
Semmelweis Egyetem, Gyógyszerésztudományi Kar, Szerves Vegytani Intézet


	A tantárgyfelelős neve: 		Dr. Mátyus Péter
Elérhetőség:
telefon: +3612170851
e-mail: matyus.peter@pharma.semmelweis-univ.hu
	Beosztás, tudományos fokozat: 
egyetemi tanár, Ph.D., D.Sc.

	A tantárgy oktatásában résztvevő(k) neve(i):
Dr. Mátyus Péter
+ Intézeti és/vagy külső szakértők
	Beosztás, tudományos fokozat:
egyetemi tanár Ph.D., D.Sc.



	A tantárgy heti óraszáma:
3 óra elmélet

	A tantárgy kreditpontja:
2


	A tantárgy feladata a szakképzés céljának megvalósításában: ---



	A tantárgy rövid leírása:
Molekuláris tulajdonságok kvantumkémiai és molekulamechanikai számításokkal történő becslése. Ab inició, DFT és szemiempírikus módszerek. (1-3 hét) Kémiai rekativitás: FMO-elmélet, alkalmazási példák. (4. hét) Konformációanalízis, fehérjemodellezés. (5. hét) De novo módszerek: receptor-ligandum kölcsönhatás analízise. 3D QSAR. Farmakofór, és rokon módszerek, példák. (6-8. hét) Keminformatikai ismeretek. (9. hét) Folyamatosan: gyakorlati demonstráció (Spartan, Schrödinger), esettanulmányok és projektismertetések (10-14 hét).


	Az adott félévi kurzusra vonatkozó adatok

	Tárgyfelvétel ajánlott féléve

	Kontakt elméleti
óra
	Kontakt gyakorlati óra
	Kontakt demonstrációs gyakorlati óra

	Egyéni óra
	Összes óra
	Meghirdetés
gyakorisága
	Konzultációk száma

	
3. félévtől

	42
	
	
	30
	72
	Őszi szemeszterben*
Tavaszi szemeszter*
Minkét szemeszterben*

(*  Megfelelő aláhúzandó)
	3

	A kurzus oktatásának időterve

	Elméleti órák tematikája (heti bontásban):


	Gyakorlati órák tematikája: ---


	Konzultációk rendje:
előre egyeztetett időpontban


	Kurzus követelményrendszere

	A kurzus felvételének előzetes követelményei:
Szerves kémia II.


	A foglalkozásokon való részvétel követelményei, az elfogadható hiányzások mértéke, a távolmaradás igazolásának módja, pótlás lehetősége:
az előadások látogatása, gyakorlati demonstrációban való részvétel kötelező. Elfogadható 1 hiányzás, amelynek pótlása konzultáció keretében lehetséges.


	Évközi ellenőrzés:



	A félév végi aláírás követelményei:
részvétel az előadásokon, demonstrációkban, projekt-kidolgozásban


	A hallgató félév során egyéni munkával megoldandó feladatai:
írásbeli dolgozat elkészítése


	A félév végi számonkérés módja:
szóbeli vizsga és írásbeli feladat-kidolgozás


	A félév végi számonkérés formája:
kollokvium


	A tárgy előírt külső szakmai gyakorlatai: ---



	A tananyag elsajátításához felhasználható jegyzetek, tankönyvek, segédletek és szakirodalom listája:
a tantárgyi előadások ábraanyagát a hallgatóság rendelkezésére bocsátjuk


	A kurzus tárgyi szükségletei:
technikai felszerelések


	Tantárgyi vonatkozású tudományos eredmények, kutatások: www.mtmt.hu


	A tantárgyleírást készítette: Dr. Mátyus Péter
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