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TANTARGYI PROGRAM
Tantargy teljes neve: Szamitogépes kémia €s hatdanyag-tervezés: modszerek €s alkalmazasuk
Képzés: gyogyszerésztudomanyi osztatlan képzés
Munkarend: nappali
Tantargy roviditett neve: Szam. Hatoa. Terv.
Tantargy angol neve: Computer Aided Drug Design

Tantargy neptun kédja: GYSZKSKHEIM

Tantargy besoroldsa: kitelezéen valaszthato

A tantargy oktatasaért felel6s szervezeti egység:
Semmelweis Egyetem, Gyogyszerésztudomanyi Kar, Szerves Vegytani Intézet

A tantargyfelelés neve: Dr. Matyus Péter Beosztas, tudomanyos fokozat:
Elérhetoség: egyetemi tanar, Ph.D., D.Sc.
telefon: +3612170851

e-mail: matyus.peter@pharma.semmelweis-univ.hu

A tantargy oktatasaban résztvevé(k) neve(i): Beosztas, tudomanyos fokozat:
Dr. Matyus Péter egyetemi tanar Ph.D., D.Sc.

+ Intézeti és/vagy kiilso szakértok

A tantargy heti oraszama: A tantargy kreditpontja:

3 ora elmélet 2

A tantargy feladata a szakképzés céljanak megvaldsitasaban: ---

A tantargy rovid leirasa:

Molekularis tulajdonsagok kvantumkémiai és molekulamechanikai szamitasokkal torténd becslése. Ab inicid, DFT
és szemiempirikus modszerek. (1-3 hét) Kémiai rekativitdas: FMO-elmélet, alkalmazasi példak. (4. hét)
Konformacidanalizis, fehérjemodellezés. (5. hét) De novo mddszerek: receptor-ligandum koélcsonhatas analizise. 3D
QSAR. Farmakofoér, és rokon moddszerek, példak. (6-8. hét) Keminformatikai ismeretek. (9. hét) Folyamatosan:
gyakorlati demonstracié (Spartan, Schrodinger), esettanulmanyok és projektismertetések (10-14 hét).

Az adott félévi kurzusra vonatkozo adatok
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A kurzus oktatasanak idoterve

Elméleti 6rak tematikaja (heti bontasban):

Gyakorlati érak tematikaja: -

Konzultiaciék rendje:
elére egyeztetett idépontban

Kurzus kovetelményrendszere

A kurzus felvételének elozetes kovetelményei:
Szerves kémia II.




A foglalkozasokon valé részvétel kovetelményei, az elfogadhaté hianyzasok mértéke, a tavolmaradas
igazolasanak médja, pétlas lehetdsége:

az eldadasok latogatasa, gyakorlati demonstracioban valé részvétel kotelez6. Elfogadhatd 1 hidnyzas, amelynek
potlasa konzultacio keretében lehetséges.

Evkozi ellenorzés:

A félév végi alairas kovetelményei:
részvétel az el6adasokon, demonstraciokban, projekt-kidolgozasban

A hallgaté félév soran egyéni munkaval megoldandé feladatai:
irasbeli dolgozat elkészitése

A félév végi szamonkérés modja:
szobeli vizsga ¢és irasbeli feladat-kidolgozas

A félév végi szamonkérés formaja:
kollokvium

A targy eléirt kiilsé szakmai gyakorlatai: ---

A tananyag elsajatitasahoz felhasznalhaté jegyzetek, tankonyvek, segédletek és szakirodalom listaja:
a tantargyi eléadasok abraanyagat a hallgatosag rendelkezésére bocsatjuk

A Kkurzus targyi sziikségletei:
technikai felszerelések

Tantargyi vonatkozasu tudomanyos eredmények, kutatasok: www.mtmt.hu

A tantargyleirast készitette: Dr. Matyus Péter



http://www.mtmt.hu/

