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Программу дисциплины разработал(а)(и) доцент, к.н. (доцент) Хуснутдинов Р.М. кафедра

вычислительной физики и моделирования физических процессов научно-педагогическое

отделение , khrm@mail.ru

 

 1. Цели освоения дисциплины 

Целью освоения дисциплины 'Хемоинформатика' является подготовка к

научно-исследовательской и педагогической деятельности, связанной с решением задач,

стоящих перед наукой, посредством приложения современных информационных технологий и

методов молекулярного моделирования к химии во всех ее проявлениях. В результате освоения

данной дисциплины должны быть сформированы представления о предмете

хемоинформатики, ее основных понятиях, методах и подходах, а также возможности

использования ее методов и подходов для научно-практических целей: оперирования

химическими базами данных, предсказания биологической, фармацевтической и токсической

активности соединений, их химических и физических свойств, создания химических

соединений и материалов с заданными свойствами.

 

 2. Место дисциплины в структуре основной образовательной программы высшего

профессионального образования 

Данная учебная дисциплина включена в раздел " Б3.ДВ.1 Профессиональный" основной

образовательной программы 222000.62 Инноватика и относится к дисциплинам по выбору.

Осваивается на 4 курсе, 7, 8 семестры.

Данная учебная дисциплина включена в раздел 'Б3.ДВ.1 Профессиональный' основной

образовательной программы '222000.62 Инноватика'. Осваивается на 4 курсе, 7-8 семестрах.

 

 3. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

/модуля 

В результате освоения дисциплины формируются следующие компетенции:

 

Шифр компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОК-11

(общекультурные

компетенции)

способностью понимать сущность и значение информации в

развитии современного информационного общества,

сознавать опасности и угрозы, возникающие в этом

процессе, соблюдать основные требования

информационной безопасности, в том числе защиты

государственной тайны

ОК-4

(общекультурные

компетенции)

способность логически верно, аргументированно и ясно

строить устную и письменную речь

ОК-8

(общекультурные

компетенции)

способность применять математический аппарат, методы

оптимизации, теории вероятностей, математической

статистики, системного анализа для принятия решений

ПК-17

(профессиональные

компетенции)

способность разрабатывать компьютерные модели

исследуемых процессов и систем

 

В результате освоения дисциплины студент:

 1. должен знать: 

 - основные понятия, определения, методы и подходы, используемые в хемоинформатике; 

- методы хемоинформатики, требующиеся для решения тех или иных задач в химии; 
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- способы представления химических данных, методы осуществления поиска в химических

базах данных; основные химические базы данных, используемые в различных научных целях,

и методы работы с ними; 

- основные дескрипторы, используемые в хемоинформатике; 

- методы теоретического создания и отбора химических соединений для проведения

биологического скрининга; 

- базовый алгоритм виртуального скрининга химических соединений, основные фильтры,

используемые в создании лекарственных препаратов; 

- способы построения SAR/QSAR зависимости. 

 

 2. должен уметь: 

 - создавать собственные базы данных, оперировать ими, проводить поиск в них; 

- использовать дескрипторное представление химического пространства для поиска веществ

с требуемыми свойствами, уметь вычислять основные дескрипторов и понимать их смысл; 

- подготавливать и курировать данные; 

- строить простейшие зависимости SAR/QSAR/QSPR, определять их статистическую

значимость; 

- использовать методы SAR/QSAR/QSPR в создании веществ с заданными свойствами. 

 3. должен владеть: 

 - навыками по анализу химических баз данных для решения конкретных задач; 

- навыками по решению химических задач с использованием средств хемоинформатики; 

- основными программами для создания и оперирования базами данных; 

- основными методами интеллектуального анализа и уметь строить SAR/QSAR/QSPR

зависимости с их использованием. 

 

 4. должен демонстрировать способность и готовность: 

 использовать средства хемоинформатики для предсказания структуры соединения с

требуемыми биологическими, химическими и физико-химическими свойствами. 

 

 4. Структура и содержание дисциплины/ модуля 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 5 зачетных(ые) единиц(ы) 180 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины отсутствует в 7 семестре; экзамен в 8 семестре.

Суммарно по дисциплине можно получить 100 баллов, из них текущая работа оценивается в 50

баллов, итоговая форма контроля - в 50 баллов. Минимальное количество для допуска к зачету

28 баллов.

86 баллов и более - "отлично" (отл.);

71-85 баллов - "хорошо" (хор.);

55-70 баллов - "удовлетворительно" (удов.);

54 балла и менее - "неудовлетворительно" (неуд.).

 

4.1 Структура и содержание аудиторной работы по дисциплине/ модулю

Тематический план дисциплины/модуля

 

N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1.

Тема 1. Введение в



 Программа дисциплины "Хемоинформатика"; 222000.62 Инноватика; доцент, к.н. (доцент) Хуснутдинов Р.М. 

 Регистрационный номер 619518

Страница 5 из 17.

хемоинформатику.

7 1 2 2 0  
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N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

2.

Тема 2. Химические

соединения как

объекты в

пространстве данных.

7 2 2 2 0  

3.

Тема 3. Молекулярный

граф. Базовые

определения теории

графов.

7 3-4 4 4 0  

4.

Тема 4. Внешнее

представление

химической

информации.

7 5 2 2 0  

5.

Тема 5. Молекулярные

редакторы.

7 6 2 2 0  

6.

Тема 6. Иерархия

представления

химических

соединений.

7 7-9 6 6 0  

7.

Тема 7. Молекулярные

дескрипторы.

8 1 0 2 0  

8.

Тема 8.

Топологические

дескрипторы.

8 2 0 2 0  

9.

Тема 9.

Фармакафорные

дескрипторы.

8 3 0 2 0  

10.

Тема 10.

Физико-химические

дескрипторы.

8 4 0 2 0  

11.

Тема 11.

Квантовохимические

дескрипторы.

8 5 0 2 0  

12.

Тема 12. Программное

обеспечение для

работы в

дескрипторном

пространстве

8 6 0 2 0  

13.

Тема 13.

Молекулярное

подобие.

8 7 0 2 0  

14.

Тема 14. Управление

базами данных по

химии.

8 8 0 2 0  

15.

Тема 15. Дизайн

лекарственных

препаратов.

8 9 0 2 0  

.

Тема . Итоговая

форма контроля

8 0 0 0

Экзамен
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N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

  Итого     18 36 0  

4.2 Содержание дисциплины

Тема 1. Введение в хемоинформатику.

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Понятия и определения хемоинформатики. Предмет хемоинформатики. Предпосылки

возникновения хемоинформатики. Хемоинформатика и другие науки. Фундаментальные

вопросы хемоинформатики. Возможности хемоинформатики. Области применения методов

хемоинформатики.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Понятия и определения хемоинформатики. Предмет хемоинформатики. Предпосылки

возникновения хемоинформатики. Хемоинформатика и другие науки. Фундаментальные

вопросы хемоинформатики. Возможности хемоинформатики. Области применения методов

хемоинформатики.

Тема 2. Химические соединения как объекты в пространстве данных.

лекционное занятие (2 часа(ов)):

"Внутренний" и "внешний" типы представления химической информации. Молекулярные

"отпечатки" (molecular fingerprints).

практическое занятие (2 часа(ов)):

"Внутренний" и "внешний" типы представления химической информации. Молекулярные

"отпечатки" (molecular fingerprints). Определите молекулярные "отпечатки" для

представленного набора молекул.

Тема 3. Молекулярный граф. Базовые определения теории графов.

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Молекулярные графы: понятия и определения. Базовые определения теории графов

(вершина, степень вершины, путь, цикл, дерево, подграф и т.д.). Матричная форма

представления молекулярного графа (матрица смежности, матрица расстояний,

геометрические и топологические расстояния).

практическое занятие (4 часа(ов)):

Составьте матрицу смежности для следующих химических соединений: Ацетальдегид,

уксусная и масляная кислота и др.)

Тема 4. Внешнее представление химической информации.

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Внешнее представление химической информации. Формат файлов: XCrysDen Structure File,

AMBER Coordinates, CHARMM Coordinates, CROMACS TRJ Trajectory, XYZ, PDB, MDL,

DUMP-Files и др.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Составьте XYZ-файл для димера молекулы воды. Составьте DUMP-файл для атомарной

системы, состоящей из десяти атомов. Расшифруйте MDL-файл для молекулы аспирина.

Тема 5. Молекулярные редакторы.

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Примеры молекулярных редакторов: ISIS/DRAW, ChemDraw, Chem3D, ACD/ChemSketch,

ACD/3D

практическое занятие (2 часа(ов)):
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Основы работ в молекулярных редакторах: ISIS/DRAW, ChemDraw, Chem3D,

ACD/ChemSketch, ACD/3D

Тема 6. Иерархия представления химических соединений.

лекционное занятие (6 часа(ов)):

Брутто-формула:� Запись химических веществ по системе Хилла. Иерархия представления

химических соединений: линейное представление, двумерное и трехмерное представления,

молекулярные поверхности. Обозначение органических веществ в номенклатуре IUPAC.

Линейное обозначение Висвессера. Линейное представление ROSDAL. Линейное

представление Sybyl. Структуры Маркуша. Язык представления InChI. Язык представления

SMILES. Формат SMARTS. Преимущества и недостатки различных линейных представлений.

практическое занятие (6 часа(ов)):

Представьте молекулы ацителена, этилена, бензола, циклогексана, фенилаланина используя

различные языки представления (IUPAC, WLN, ROSDAL, SMILES, SMARTS, SLN)

Тема 7. Молекулярные дескрипторы.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Молекулярные дескрипторы: основные понятия и определения. Примеры молекулярных

дескрипторов. Основные требования к молекулярным дескрипторам. Структурные и

геометрические дескрипторы: площадь полярной поверхности, стерические параметры

(отношение длина-ширина, "толщина" молекулы, овальность), функция радиального и углового

распределения. Определите несколько молекулярных дескрипторов для набора химических

соединений.

Тема 8. Топологические дескрипторы.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Определения топологических дескрипторов. Топологический индекс. Дискриминирующая

способность топологического индекса. Индексы Винера. Топологические индексы,

основанные на матрице смежности - Zagreb group indices. Индекс связности Рандича. Для

набора молекулярных графов постройте матрицы расстояний и матрицы смежности.

Рассчитайте для представленных молекулярных графов индексы Винера и индекс связности

Рандича, а также Zagreb group indices.

Тема 9. Фармакафорные дескрипторы.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Определение фармакафора. Основные фармакафорные признаки. Фармакафорные центры.

Выделите молекулы из представленного набора, обладающие заданным фармакафором.

Тема 10. Физико-химические дескрипторы.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Определение физико-химических дескрипторов. Примеры физико-химических дескрипторов:

дескрипторы водородной связи, молярная рефракция [MR], липофильность [log(P)] и др.

Тема 11. Квантовохимические дескрипторы.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Определение квантовохимических дескрипторов. Примеры: энергия системы, энергия

электронного перехода, кулоновская поляризуемость и др. С помощью квантовохимических

расчетов определите для представленного набора молекул следующие квантовохимические

дескрипторы: энергия системы и энергия электронного перехода.

Тема 12. Программное обеспечение для работы в дескрипторном пространстве

практическое занятие (2 часа(ов)):

Основы работ в следующих пакетах: пакет DRAGON, Web приложение для расчета

молекулярных дескрипторов VCCLAB.ORG, CODESSA Pro, ISIDA QSPR, Molecular Operating

Environment (MOE), пакет RCDK.

Тема 13. Молекулярное подобие.

практическое занятие (2 часа(ов)):
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Молекулярное подобие: основные понятия и определения. Поиск по молекулярному подобию.

Популярные коэффициенты, характеризующие сходство химических соединений: Танимото

(Tanimoto), Дайс (Dice), Косинусный (Cosine) и др. Определите коэффициент схожести

(подобия) для набора молекул, представленных в виде "отпечатков пальцев" (строки битов) по

следующим критериям: коэффициенты Танимото и Дайса, индекс Карбо.

Тема 14. Управление базами данных по химии.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Управление базами данных по химии: поиск идентичной химической структуры,

подструктурный поиск, надструктурный поиск, поиск по молекулярному подобию, поиск по

заданному фармакофору. Для заданного запроса с помощью молекулярных отпечатков

пальцев (substructural Search using molecular fingerprints) выполните поиск по молекулярному

подобию.

Тема 15. Дизайн лекарственных препаратов.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Дизайн лекарственных препаратов. Поиск по подобию и виртуальный скрининг.

Представление презентаций и защита рефератов.

 

4.3 Структура и содержание самостоятельной работы дисциплины (модуля)

 

N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

1.

Тема 1. Введение в

хемоинформатику.

7 1

Анализ и

изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

4

Проверка

конспектов.

2.

Тема 2. Химические

соединения как

объекты в

пространстве данных.

7 2

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

4

Проверка

конспектов.

3.

Тема 3. Молекулярный

граф. Базовые

определения теории

графов.

7 3-4

Анализ и

изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

8

Проверка

конспектов.

4.

Тема 4. Внешнее

представление

химической

информации.

7 5

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

4

Проверка

конспектов.

5.

Тема 5. Молекулярные

редакторы.

7 6

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

4

Проверка

конспектов.

6.

Тема 6. Иерархия

представления

химических

соединений.

7 7-9

Подготовка к

самостоятельной

работе.

12

Самостоятельная

работа.
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N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

7.

Тема 7. Молекулярные

дескрипторы.

8 1

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

8.

Тема 8.

Топологические

дескрипторы.

8 2

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

9.

Тема 9.

Фармакафорные

дескрипторы.

8 3

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

10.

Тема 10.

Физико-химические

дескрипторы.

8 4

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

11.

Тема 11.

Квантовохимические

дескрипторы.

8 5

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

12.

Тема 12. Программное

обеспечение для

работы в

дескрипторном

пространстве

8 6

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

13.

Тема 13.

Молекулярное

подобие.

8 7

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

14.

Тема 14. Управление

базами данных по

химии.

8 8

Изучение

литературы по

хемоинформатике.

Разработка

конспектов.

6

Проверка

конспектов.

15.

Тема 15. Дизайн

лекарственных

препаратов.

8 9

Подготовка

презентации

доклада.

Написание

реферата.

6

Защита

проектных

работ.

  Итого       90  

 

 5. Образовательные технологии, включая интерактивные формы обучения 

Преподавание дисциплины 'Хемоинформатика' сопровождается:

- демонстрацией слайдов с применением мультимедийной техники;
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- использованием интернет-ресурсов и интернет-баз данных для поиска информации,

построения SAR/QSAR зависимостей;

- использованием доступных через интернет бесплатных для академического пользования

программ.

 

 6. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной

аттестации по итогам освоения дисциплины и учебно-методическое обеспечение

самостоятельной работы студентов 

 

Тема 1. Введение в хемоинформатику.

Проверка конспектов. , примерные вопросы:

Понятия и определения хемоинформатики. Предмет хемоинформатики. Предпосылки

возникновения хемоинформатики. Хемоинформатика и другие науки. Фундаментальные

вопросы хемоинформатики. Возможности хемоинформатики. Области применения методов

хемоинформатики.

Тема 2. Химические соединения как объекты в пространстве данных.

Проверка конспектов. , примерные вопросы:

"Внутренний" и "внешний" типы представления химической информации. Молекулярные

"отпечатки" (molecular fingerprints). Определите молекулярные "отпечатки" для представленного

набора молекул.

Тема 3. Молекулярный граф. Базовые определения теории графов.

Проверка конспектов. , примерные вопросы:

Молекулярные графы: понятия и определения. Базовые определения теории графов (вершина,

степень вершины, путь, цикл, дерево, подграф и т.д.). Матричная форма представления

молекулярного графа (матрица смежности, матрица расстояний, геометрические и

топологические расстояния)

Тема 4. Внешнее представление химической информации.

Проверка конспектов. , примерные вопросы:

Внешнее представление химической информации. Формат файлов: XCrysDen Structure File,

AMBER Coordinates, CHARMM Coordinates, CROMACS TRJ Trajectory, XYZ, PDB, MDL,

DUMP-Files и др.

Тема 5. Молекулярные редакторы.

Проверка конспектов. , примерные вопросы:

Основы работ в молекулярных редакторах: ISIS/DRAW, ChemDraw, Chem3D, ACD/ChemSketch,

ACD/3D

Тема 6. Иерархия представления химических соединений.

Самостоятельная работа. , примерные вопросы:

Брутто-формула:� Запись химических веществ по системе Хилла. Иерархия представления

химических соединений: линейное представление, двумерное и трехмерное представления,

молекулярные поверхности. Обозначение органических веществ в номенклатуре IUPAC.

Линейное обозначение Висвессера. Линейное представление ROSDAL. Линейное

представление Sybyl. Структуры Маркуша. Язык представления InChI. Язык представления

SMILES. Формат SMARTS. Преимущества и недостатки различных линейных представлений.

Тема 7. Молекулярные дескрипторы.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Молекулярные дескрипторы: основные понятия и определения. Примеры молекулярных

дескрипторов. Основные требования к молекулярным дескрипторам. Структурные и

геометрические дескрипторы: площадь полярной поверхности, стерические параметры

(отношение длина-ширина, "толщина" молекулы, овальность), функция радиального и углового

распределения. Определите несколько молекулярных дескрипторов для набора химических

соединений.

Тема 8. Топологические дескрипторы.
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Проверка конспектов., примерные вопросы:

Определения топологических дескрипторов. Топологический индекс. Дискриминирующая

способность топологического индекса. Индексы Винера. Топологические индексы, основанные

на матрице смежности - Zagreb group indices. Индекс связности Рандича. Для набора

молекулярных графов постройте матрицы расстояний и матрицы смежности. Рассчитайте для

представленных молекулярных графов индексы Винера и индекс связности Рандича, а также

Zagreb group indices.

Тема 9. Фармакафорные дескрипторы.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Определение фармакафора. Основные фармакафорные признаки. Фармакафорные центры.

Выделите молекулы из представленного набора, обладающие заданным фармакафором.

Тема 10. Физико-химические дескрипторы.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Определение физико-химических дескрипторов. Примеры физико-химических дескрипторов:

дескрипторы водородной связи, молярная рефракция [MR], липофильность [log(P)] и др.

Тема 11. Квантовохимические дескрипторы.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Определение квантовохимических дескрипторов. Примеры: энергия системы, энергия

электронного перехода, кулоновская поляризуемость и др. С помощью квантовохимических

расчетов определите для представленного набора молекул следующие квантовохимические

дескрипторы: энергия системы и энергия электронного перехода.

Тема 12. Программное обеспечение для работы в дескрипторном пространстве

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Основы работ в следующих пакетах: пакет DRAGON, Web приложение для расчета

молекулярных дескрипторов VCCLAB.ORG, CODESSA Pro, ISIDA QSPR, Molecular Operating

Environment (MOE), пакет RCDK.

Тема 13. Молекулярное подобие.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Молекулярное подобие: основные понятия и определения. Поиск по молекулярному подобию.

Популярные коэффициенты, характеризующие сходство химических соединений: Танимото

(Tanimoto), Дайс (Dice), Косинусный (Cosine) и др. Определите коэффициент схожести

(подобия) для набора молекул, представленных в виде "отпечатков пальцев" (строки битов) по

следующим критериям: коэффициенты Танимото и Дайса, индекс Карбо.

Тема 14. Управление базами данных по химии.

Проверка конспектов., примерные вопросы:

Управление базами данных по химии: поиск идентичной химической структуры,

подструктурный поиск, надструктурный поиск, поиск по молекулярному подобию, поиск по

заданному фармакофору. Для заданного запроса с помощью молекулярных отпечатков

пальцев (substructural Search using molecular fingerprints) выполните поиск по молекулярному

подобию.

Тема 15. Дизайн лекарственных препаратов.

Защита проектных работ., примерные вопросы:

Представление презентаций и защита рефератов.

Тема . Итоговая форма контроля

 

Примерные вопросы к экзамену:

Вопросы к экзамену "Хемоинформатика"

1. Содержание хемоинформатики и ее задачи. Понятия и определения. Положение среди

других химических дисциплин. Основные этапы развития хемоинформатики. Области

применения методов хемоинформатики.
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2. Типы представления химической информации. Внутренние (молекулярные графы) и

внешние (линейные нотации, файлы) представления химической информации.

3. Молекулярные "отпечатки" (molecular fingerprints). Строка битов. Хешированные

молекулярные отпечатки.

4. Молекулярные графы: понятия и определения. Базовые определения теории графов

(вершина, степень вершины, путь, цикл, дерево, подграф и т.д.). Матричная форма

представления молекулярного графа (матрица смежности, матрица расстояний,

геометрические и топологические расстояния).

5. Внешнее представление химической информации. Формат файлов: XCrysDen Structure File,

AMBER Coordinates, CHARMM Coordinates, CROMACS TRJ Trajectory, XYZ, PDB, MDL,

DUMP-Files и др.

6. Примеры молекулярных редакторов: ISIS/DRAW, ChemDraw, Chem3D, ACD/ChemSketch,

ACD/3D

7. Брутто-формула: Запись химических веществ по системе Хилла. Иерархия представления

химических соединений: линейное представление, двумерное и трехмерное представления,

молекулярные поверхности.

8. Обозначение органических веществ в номенклатуре IUPAC.

9. Линейное обозначение Висвессера. Преимущества и недостатки различных линейных

представлений.

10. Линейное представление ROSDAL. Преимущества и недостатки различных линейных

представлений.

11. Линейное представление Sybyl. Преимущества и недостатки различных линейных

представлений.

12. Структуры Маркуша. Язык представления InChI. Преимущества и недостатки различных

линейных представлений.

13. Языки представления SMILES и SMARTS. Преимущества и недостатки различных

линейных представлений.

14. Молекулярные дескрипторы: основные понятия и определения. Примеры молекулярных

дескрипторов. Основные требования к молекулярным дескрипторам. Структурные и

геометрические дескрипторы: площадь полярной поверхности, стерические параметры

(отношение длина-ширина, "толщина" молекулы, овальность), функция радиального и углового

распределения.

15. Определения топологических дескрипторов. Топологический индекс. Дискриминирующая

способность топологического индекса. Индексы Винера. Топологические индексы,

основанные на матрице смежности - Zagreb group indices. Индекс связности Рандича.

16. Определение фармакафора. Основные фармакафорные признаки. Фармакафорные

центры. Требования к дескрипторам.

17. Определение физико-химических дескрипторов. Примеры физико-химических

дескрипторов: дескрипторы водородной связи, молярная рефракция [MR], липофильность

[log(P)] и др.

18. Определение квантовохимических дескрипторов. Примеры: энергия системы, энергия

электронного перехода, кулоновская поляризуемость и др.

19. Основы работ в следующих пакетах: пакет DRAGON, Web приложение для расчета

молекулярных дескрипторов VCCLAB.ORG, CODESSA Pro, ISIDA QSPR, Molecular Operating

Environment (MOE), пакет RCDK.

20. Молекулярное подобие: основные понятия и определения. Поиск по молекулярному

подобию. Популярные коэффициенты, характеризующие сходство химических соединений:

Танимото (Tanimoto), Дайс (Dice), Косинусный (Cosine) , индекс Карбо и др.

21. Управление базами данных в химии: поиск идентичной химической структуры,

подструктурный поиск, надструктурный поиск, поиск по молекулярному подобию, поиск по

заданному фармакофору.

22. Поиск по подобию и виртуальный скрининг. Дизайн лекарственных препаратов.
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2012г.
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Сергеевич;Варнек, А. А., 2013г.

Молекулярная динамика белков и полипептидов. Исследование методом релаксационной и

обменной ЯМР-спектроскопии, Крушельницкий, Алексей Германович, 2006г.

Квантовая химия, Гельман, Ганс;Чугреев, А. Л., 2011г.

Молекулярное моделирование, Хёльтье, Ханс-Дитер;Зиппль, Вольфганг;Роньян,

Дидье;Фолькерс, Герд, 2009г.

Свойства ненасыщенных липидных мембранных систем и их компонентов: компьютерное

моделирование, Рабинович, Александр Львович, 2005г.

Математическое и компьютерное моделирование, Тарасевич, Юрий Юрьевич, 2012г.

 

 7.2. Дополнительная литература: 

Математическое программирование, Плотников, Анатолий Дмитриевич, 2006г.

Численные методы и программирование, Колдаев, Виктор Дмитриевич, 2011г.

Математическое программирование в примерах и задачах, Акулич, Иван Людвигович, 2009г.

Методы оптимизации. Математическое программирование, Журбенко, Л.Н.;Жихарев,

В.А.;Дегтярева, О.М., 2004г.

Химия гетероциклических диазосоединений, Мокрушин, Владимир Степанович;Садчикова,

Елена Владимировна, 2013г.

Органическая химия. Ч. 1, , 2007г.

Органическая химия, Грандберг, Игорь Иоганнович;Нам, Наталия Леонидовна, 2009г.

 

 7.3. Интернет-ресурсы: 

http://dic.academic.ru/dic.nsf/ruwiki/697765 - http://dic.academic.ru/dic.nsf/ruwiki/697765

http://kpfu.ru/physics/struktura/kafedry/kafedra-vychislitelnoj-fiziki/obrazovatelnaya-deyatelnost -

http://kpfu.ru/physics/struktura/kafedry/kafedra-vychislitelnoj-fiziki/obrazovatelnaya-deyatelnost

https://vk.com/chemoinformatics - https://vk.com/chemoinformatics

http://www.twirpx.com/files/chidnustry/it/cinf/ - http://www.twirpx.com/files/chidnustry/it/cinf/

Википедия - https://en.wikipedia.org/wiki/Cheminformatics

 

 8. Материально-техническое обеспечение дисциплины(модуля) 

Освоение дисциплины "Хемоинформатика" предполагает использование следующего

материально-технического обеспечения:
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Мультимедийная аудитория, вместимостью более 60 человек. Мультимедийная аудитория

состоит из интегрированных инженерных систем с единой системой управления, оснащенная

современными средствами воспроизведения и визуализации любой видео и аудио

информации, получения и передачи электронных документов. Типовая комплектация

мультимедийной аудитории состоит из: мультимедийного проектора, автоматизированного

проекционного экрана, акустической системы, а также интерактивной трибуны преподавателя,

включающей тач-скрин монитор с диагональю не менее 22 дюймов, персональный компьютер

(с техническими характеристиками не ниже Intel Core i3-2100, DDR3 4096Mb, 500Gb),

конференц-микрофон, беспроводной микрофон, блок управления оборудованием, интерфейсы

подключения: USB,audio, HDMI. Интерактивная трибуна преподавателя является ключевым

элементом управления, объединяющим все устройства в единую систему, и служит

полноценным рабочим местом преподавателя. Преподаватель имеет возможность легко

управлять всей системой, не отходя от трибуны, что позволяет проводить лекции, практические

занятия, презентации, вебинары, конференции и другие виды аудиторной нагрузки

обучающихся в удобной и доступной для них форме с применением современных

интерактивных средств обучения, в том числе с использованием в процессе обучения всех

корпоративных ресурсов. Мультимедийная аудитория также оснащена широкополосным

доступом в сеть интернет. Компьютерное оборудованием имеет соответствующее

лицензионное программное обеспечение.

Компьютерный класс, представляющий собой рабочее место преподавателя и не менее 15

рабочих мест студентов, включающих компьютерный стол, стул, персональный компьютер,

лицензионное программное обеспечение. Каждый компьютер имеет широкополосный доступ в

сеть Интернет. Все компьютеры подключены к корпоративной компьютерной сети КФУ и

находятся в едином домене.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе " БиблиоРоссика", доступ к которой предоставлен

студентам. В ЭБС " БиблиоРоссика " представлены коллекции актуальной научной и учебной

литературы по гуманитарным наукам, включающие в себя публикации ведущих российских

издательств гуманитарной литературы, издания на английском языке ведущих американских и

европейских издательств, а также редкие и малотиражные издания российских региональных

вузов. ЭБС "БиблиоРоссика" обеспечивает широкий законный доступ к необходимым для

образовательного процесса изданиям с использованием инновационных технологий и

соответствует всем требованиям федеральных государственных образовательных стандартов

высшего профессионального образования (ФГОС ВПО) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе "ZNANIUM.COM", доступ к которой предоставлен студентам.

ЭБС "ZNANIUM.COM" содержит произведения крупнейших российских учёных, руководителей

государственных органов, преподавателей ведущих вузов страны, высококвалифицированных

специалистов в различных сферах бизнеса. Фонд библиотеки сформирован с учетом всех

изменений образовательных стандартов и включает учебники, учебные пособия, УМК,

монографии, авторефераты, диссертации, энциклопедии, словари и справочники,

законодательно-нормативные документы, специальные периодические издания и издания,

выпускаемые издательствами вузов. В настоящее время ЭБС ZNANIUM.COM соответствует

всем требованиям федеральных государственных образовательных стандартов высшего

профессионального образования (ФГОС ВПО) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе Издательства "Лань" , доступ к которой предоставлен

студентам. ЭБС Издательства "Лань" включает в себя электронные версии книг издательства

"Лань" и других ведущих издательств учебной литературы, а также электронные версии

периодических изданий по естественным, техническим и гуманитарным наукам. ЭБС

Издательства "Лань" обеспечивает доступ к научной, учебной литературе и научным

периодическим изданиям по максимальному количеству профильных направлений с

соблюдением всех авторских и смежных прав.

Освоение дисциплины "Хемоинформатика" предполагает использование следующего

материально-технического обеспечения:
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Мультимедийная аудитория, вместимостью более 60 человек. Мультимедийная аудитория

состоит из интегрированных инженерных систем с единой системой управления, оснащенная

современными средствами воспроизведения и визуализации любой видео и аудио

информации, получения и передачи электронных документов.

Типовая комплектация мультимедийной аудитории состоит из: мультимедийного проектора,

автоматизированного проекционного экрана, акустической системы, а также интерактивной

трибуны преподавателя, включающей тач-скрин монитор с диагональю не менее 22 дюймов,

персональный компьютер (с техническими характеристиками не ниже Intel Cre i3-2100, DDR3

4096Mb, 500Gb),

конференц-микрофон, беспроводной микрофон, блок управления оборудованием, интерфейсы

подключения: USB,audi, HDMI. Интерактивная трибуна преподавателя является ключевым

элементом управления, объединяющим все устройства в единую систему, и служит

полноценным рабочим местом преподавателя. Преподаватель имеет возможность легко

управлять всей системой, не отходя от трибуны, что позволяет проводить лекции, практические

занятия, презентации, вебинары, конференции и другие виды аудиторной нагрузки

обучающихся в удобной и доступной для них форме с применением современных

интерактивных средств обучения, в том числе с использованием в процессе обучения всех

корпоративных ресурсов. Мультимедийная аудитория также оснащена широкополосным

доступом в сеть интернет. Компьютерное оборудованием имеет соответствующее

лицензионное программное обеспечение.

Компьютерный класс, представляющий собой рабочее место преподавателя и не менее 12

рабочих мест студентов, включающих компьютерный стол, стул, персональный компьютер,

лицензионное программное обеспечение. Каждый компьютер имеет широкополосный доступ в

сеть Интернет. Все компьютеры подключены к корпоративной компьютерной сети КФУ и

находятся в едином домене.

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и учебным планом по

направлению 222000.62 "Инноватика" и профилю подготовки не предусмотрено .
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