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 1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине (модулю), соотнесенных с планируемыми

результатами освоения ОПОП ВО 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль), должен обладать следующими компетенциями:

 

Шифр

компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОК-3 готовностью к саморазвитию, самореализации, использованию творческого

потенциала  

ОПК-1 способностью использовать и развивать теоретические основы традиционных и

новых разделов химии при решении профессиональных задач  

ОПК-2 владением современными компьютерными технологиями при планировании

исследований, получении и обработке результатов научных экспериментов,

сборе, обработке, хранении, представлении и передаче научной информации  

ПК-2 владением теорией и навыками практической работы в избранной области

химии  

 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль):

 Должен знать: 

 - главные принципы дизайна новых молекулярных структур, обладающих потенциальным лекарственным

действием;  

- основные требования, которым должны удовлетворять лекарственные препараты, для того, чтобы выйти на

рынок;  

- основные идеи и подходы, используемые при создания новых лекарственных препаратов;  

- основы медицинской химии;  

- типичный алгоритм создания лекарственного препарата с использованием виртуального скрининга;  

- основные причины отклонения кандидатов в лекарственные препараты от использования;  

 Должен уметь: 

 - использовать технологию виртуального скрининга в создании лекарственного препарата, обладающего

заданными биологическими свойствами с использованием различных подходов хемо- и биоинформатики;  

- отсеивать на ранних этапах соединения, потенциально обладающие нежелательными характеристиками

адсорбции, метаболизма, распределения, выведения (ADME характеристиками), а также потенциально

токсичные соединения;  

- валидировать метод докинга и ранжировать соединения в соответствии со скоринг-функцией в них;  

- проводить виртуальных скрининг без использования знаний о структуре биологической мишени;  

 Должен владеть: 

 - методами виртуального скрининга с использованием информации о структуре биологической мишени;  

- подходами для отсеивания соединений, не удовлетворяющих требованиям 'лекарствоподобия',

'лидероподобия' и другим характеристикам;  

- основными программами, использующимися для проведения докинга и фармакофорного поиска;  

- программами биоизостерного замещения для создания пептидомиметиков, 'обхода' запатентованных

соединений;  

- методами de novo дизайна лекарственных препаратов.  

 Должен демонстрировать способность и готовность: 

 использовать инструменты виртуального скрининга, основанного на структуре биомишени и на структуре

лиганда для биомишени, для разработки биологически активных веществ

 

 2. Место дисциплины (модуля) в структуре ОПОП ВО 
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Данная дисциплина (модуль) включена в раздел "Б1.В.ДВ.5 Дисциплины (модули)" основной профессиональной

образовательной программы 04.04.01 "Химия (Химия супрамолекулярных нано- и биосистем)" и относится к

дисциплинам по выбору.

Осваивается на 2 курсе в 3 семестре.

 

 3. Объем дисциплины (модуля) в зачетных единицах с указанием количества часов, выделенных на

контактную работу обучающихся с преподавателем (по видам учебных занятий) и на самостоятельную

работу обучающихся 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 2 зачетных(ые) единиц(ы) на 72 часа(ов).

Контактная работа - 20 часа(ов), в том числе лекции - 10 часа(ов), практические занятия - 10 часа(ов),

лабораторные работы - 0 часа(ов), контроль самостоятельной работы - 0 часа(ов).

Самостоятельная работа - 52 часа(ов).

Контроль (зачёт / экзамен) - 0 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет в 3 семестре.

 

 4. Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам (разделам) с указанием отведенного на

них количества академических часов и видов учебных занятий 

4.1 Структура и тематический план контактной и самостоятельной работы по дисциплинe (модулю)

N

Разделы дисциплины /

модуля

Семестр

Виды и часы

контактной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Самостоятельная

работа

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1. Тема 1. Введение в дисциплину. 3 2 0 0

2.

Тема 2. Алгоритм создания

лекарственного препарата

3 2 2 0 6

3.

Тема 3. Высокопроизводительный

скрининг и его использование в

создании лекарственных

препаратов

3 2 2 0 14

4.

Тема 4. Алгоритм виртуального

скрининга химических соединений

3 2 2 0

5.

Тема 5. Виртуальный скрининг,

основанный на структуре

биомолекулы.

3 2 2 0 12

6. Тема 6. Метод докинга. 3 2 4 0 12

7.

Тема 7. Использование обратного

QSAR для создания соединений

3 2 2 0

  Итого   14 14 0 44

4.2 Содержание дисциплины (модуля)

Тема 1. Введение в дисциплину.

Введение в дисциплину. Предмет курса. Основные понятия, используемые при создании лекарственного

препарата. Основные этапы разработки, испытания и внедрения лекарственного препарата. Требования к

лекарствам. Типичные причины отклонения лекарственных препаратов на различных этапах разработки и

испытаний.

Тема 2. Алгоритм создания лекарственного препарата

Алгоритм создания лекарственного препарата. Практические и теоретические создание лекарственных

препаратов. Использование подхода "золотой пули" - целевого воздействия на данную биологическую мишень.

Достоинства и недостатки подхода. Использование информации о биологическом профайлинге соединений для

уменьшения числа и силы побочных явлений.

Проблемно-ориентированная дискуссия по мировому опыту создания лекарственных препаратов

Тема 3. Высокопроизводительный скрининг и его использование в создании лекарственных препаратов

Высокопроизводительный скрининг и его использование в создании лекарственных препаратов. Основы метода.

Основные понятия и подходы. Использование библиотек соединений.

Основы комбинаторной химии. Отбор библиотек. Разбросанные и сфокусированные библиотеки. Способы

отбора соединений для проведения скрининга.

Дизайн сфокусированных и диверсифицированных библиотек химических соединений.
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Тема 4. Алгоритм виртуального скрининга химических соединений

Алгоритм виртуального скрининга химических соединений. Типичные фильтры: "лекарствоподобия",

"лидероподобия", структурные фильтры, фармакофорные фильтры. Многообразие фильтров. Виртуальный

скрининг, основанный на структуре лигандов. Скрининг, основанных на схожести. Использование SAR/QSAR.

Фармакофорный поиск с использованием структуры лиганда. Способы определения фармакофора.

Формирование библиотек химических соединений для виртуального скрининга с использованием типичных

фильтров лекарствоподобия, лидероподобия, QSAR-моделей.

Тема 5. Виртуальный скрининг, основанный на структуре биомолекулы. 

Виртуальный скрининг, основанный на структуре биомолекулы. Основные подходы, используемые при таком типе

скрининга. Трехмерные фармакофоры и их использование для скрининга. Фармакофорный поиск с

использованием структуры. Способы формулирования фармакофора. Основные программы и подходы,

используемые для виртуального скрининга с использованием фармакофоров.

Проведение виртуального скрининга химических соединений с использованием фармакофорного поиска,

основанного на структуре биомолекулы и лиганда.

Тема 6. Метод докинга. 

Метод докинга. Основные алгоритмические подходы, используемые для докинга. Скоринг. Типы скоринг

функций. Наиболее популярные программы докинга.

Проведение докинга: подготовка биомишени, валидация метода (редокинг и кросс-докинг), виртуальный

скрининг.

Тема 7. Использование обратного QSAR для создания соединений

Использование обратного QSAR для создания соединений. De novo дизайн лекарственных препаратов.

Основные методы de novo дизайна.

Использование биоизостеризма химических групп для создания лекарственных препаратов. Основные

биоизостерные группы. Алгоритмы биоизостерного замещения. Программы, используемые для создания

лекарственных препаратов с использованием биоизостерного замещения.

Использование биоизостерного замещения в создании лекарственных препаратов

 

 5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы обучающихся по

дисциплинe (модулю) 

Самостоятельная работа обучающихся выполняется по заданию и при методическом руководстве преподавателя,

но без его непосредственного участия. Самостоятельная работа подразделяется на самостоятельную работу на

аудиторных занятиях и на внеаудиторную самостоятельную работу. Самостоятельная работа обучающихся

включает как полностью самостоятельное освоение отдельных тем (разделов) дисциплины, так и проработку тем

(разделов), осваиваемых во время аудиторной работы. Во время самостоятельной работы обучающиеся читают и

конспектируют учебную, научную и справочную литературу, выполняют задания, направленные на закрепление

знаний и отработку умений и навыков, готовятся к текущему и промежуточному контролю по дисциплине.

Организация самостоятельной работы обучающихся регламентируется нормативными документами,

учебно-методической литературой и электронными образовательными ресурсами, включая:

Порядок организации и осуществления образовательной деятельности по образовательным программам высшего

образования - программам бакалавриата, программам специалитета, программам магистратуры (утвержден

приказом Министерства образования и науки Российской Федерации от 5 апреля 2017 года №301)

Письмо Министерства образования Российской Федерации №14-55-996ин/15 от 27 ноября 2002 г. "Об

активизации самостоятельной работы студентов высших учебных заведений"

Устав федерального государственного автономного образовательного учреждения "Казанский (Приволжский)

федеральный университет"

Правила внутреннего распорядка федерального государственного автономного образовательного учреждения

высшего профессионального образования "Казанский (Приволжский) федеральный университет"

Локальные нормативные акты Казанского (Приволжского) федерального университета

Электронный образовательный ресурс "Хемоинформатика и молекулярное моделирование" -

http://zilant.kfu-elearning.ru/course/view.php?id=376

 

 6. Фонд оценочных средств по дисциплинe (модулю) 

Фонд оценочных средств по дисциплине (модулю) включает оценочные материалы, направленные на проверку

освоения компетенций, в том числе знаний, умений и навыков. Фонд оценочных средств включает оценочные

средства текущего контроля и оценочные средства промежуточной аттестации.

В фонде оценочных средств содержится следующая информация:

- соответствие компетенций планируемым результатам обучения по дисциплине (модулю);

- критерии оценивания сформированности компетенций;

- механизм формирования оценки по дисциплине (модулю);
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- описание порядка применения и процедуры оценивания для каждого оценочного средства;

- критерии оценивания для каждого оценочного средства;

- содержание оценочных средств, включая требования, предъявляемые к действиям обучающихся,

демонстрируемым результатам, задания различных типов.

Фонд оценочных средств по дисциплине находится в Приложении 1 к программе дисциплины (модулю).

 

 

 7. Перечень литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля) 

Освоение дисциплины (модуля) предполагает изучение основной и дополнительной учебной литературы.

Литература может быть доступна обучающимся в одном из двух вариантов (либо в обоих из них):

- в электронном виде - через электронные библиотечные системы на основании заключенных КФУ договоров с

правообладателями;

- в печатном виде - в Научной библиотеке им. Н.И. Лобачевского. Обучающиеся получают учебную литературу на

абонементе по читательским билетам в соответствии с правилами пользования Научной библиотекой.

Электронные издания доступны дистанционно из любой точки при введении обучающимся своего логина и пароля

от личного кабинета в системе "Электронный университет". При использовании печатных изданий библиотечный

фонд должен быть укомплектован ими из расчета не менее 0,5 экземпляра (для обучающихся по ФГОС 3++ - не

менее 0,25 экземпляра) каждого из изданий основной литературы и не менее 0,25 экземпляра дополнительной

литературы на каждого обучающегося из числа лиц, одновременно осваивающих данную дисциплину.

Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля),

находится в Приложении 2 к рабочей программе дисциплины. Он подлежит обновлению при изменении условий

договоров КФУ с правообладателями электронных изданий и при изменении комплектования фондов Научной

библиотеки КФУ.

 

 

 

 8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети "Интернет", необходимых для

освоения дисциплины (модуля) 

Online chemical modeling environment - http://ochem.eu/home/show.do

Virtual Computational Chemistry Laboratory - http://www.vcclab.org

База данных PDB - http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

База данных ZINC - http://zinc.docking.org/

Драг-дизайн: как в современном мире создаются новые лекарства - http://biomolecula.ru/content/15

Электронный образовательный ресурс Хемоинформатика и молекулярное моделирование -

http://zilant.kfu-elearning.ru/course/view.php?id=376

 

 9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины (модуля) 

Методические указания по подготовке к устным опросам:  

При самостоятельной работе по подготовке к устному опросу необходимо ознакомиться с темой и списком

вопросов по теме. Повторите лекционный материал по теме, отметьте 'проблемные' точки. Определите

необходимую литературу из рекомендованной к курсу, можно воспользоваться интернет-источниками. При работе

с источниками, учебниками и методическими пособиями, выполняйте общие рекомендации по самостоятельной

работе. Сформируйте тезисный список ответов на вопросы, со своими замечаниями и комментариями. Студент

должен быть готов ответить на поставленные вопросы, аргументировать свой вариант ответа, ответить на

дополнительные и уточняющие вопросы преподавателя. После окончания опроса оценить степень правильности

своих ответов, уяснить суть замечаний и комментариев преподавателя.  

 

Методические указания по выполнению контрольных работ:  

При подготовке к контрольной работе следует повторно разобрать задания, которые были разобраны на

семинарских занятиях и выполнены самостоятельно.  

- контрольную работу следует выполнять полностью, т.е. решить все задачи и ответить на все вопросы задания;

непонятный вопрос или задачу не следует пропускать; в этом случае необходимо обратиться за помощью к

преподавателю;  

- ответы в контрольных работах излагать ясно, точно и полно, таким образом, чтобы преподавателю был ясен весь

ход рассуждений;  

- при выполнении расчётов необходимо внимательно относиться к единицам измерения всех величин, входящих в

ту или иную формулу, и проверять, в каких единицах измерения должен быть результат;  

- контрольная работа выполняется на листах формата А4;  
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- не допускаются перечёркивания, вставки, произвольное сокращение слов и каких - либо обозначений, не

применяемых в литературе по изучаемой дисциплине;  

- неудовлетворительное оформление контрольной работы может быть причиной её незачёта; небрежность письма

и грамматические ошибки недопустимы;  

- контрольная работа должна быть выполнена студентом самостоятельно; при выполнении контрольной работы не

допускается использовать мобильные устройства;  

- на каждой странице работы необходимо оставлять поля;  

- в шапке контрольной работы необходимо написать фамилию, инициалы, группу, направление, курс,

наименование дисциплины, номер контрольного задания;  

- время, отведенное на выполнение контрольной работы, определяется преподавателем. По окончании

отведенного на выполнение контрольной работы времени контрольная работа сдается преподавателю для

проверки.  

 

Методические рекомендации по выполнению письменных домашних заданий:  

Письменные домашние задания следует выполнять полностью, т.е. решить все задачи и ответить на все вопросы

задания; непонятный вопрос или задачу не следует пропускать; в этом случае необходимо обратиться за помощью

к преподавателю (заранее, не в день сдачи домашнего задания). Ответы должны включать также и сам ход

решения.  

 

Методические указания по подготовке к зачету:  

Подготовка к зачету способствует закреплению, углублению и обобщению знаний, получаемых, в процессе

обучения, а также применению их к решению практических задач. Готовясь к зачету, студент ликвидирует

имеющиеся пробелы в знаниях, углубляет, систематизирует и упорядочивает свои знания. На зачете студент

демонстрирует то, что он приобрел в процессе обучения по конкретной учебной дисциплине. При подготовке к

зачету необходимо ознакомится списком вопросов к зачету, повторно ознакомится с лекционным материалом,

систематизировать информацию по курсу. Особое внимание следует уделить разделам курса, изученным

самостоятельно и вызывавшим наибольшие затруднение при теоретическом изучении и решении практических

задач.  

 

 10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного

процесса по дисциплинe (модулю), включая перечень программного обеспечения и информационных

справочных систем (при необходимости) 

Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного процесса по

дисциплине (модулю), включая перечень программного обеспечения и информационных справочных систем,

представлен в Приложении 3 к рабочей программе дисциплины (модуля).

 

 11. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления образовательного

процесса по дисциплинe (модулю) 

Материально-техническое обеспечение образовательного процесса по дисциплине (модулю) включает в себя

следующие компоненты:

Помещения для самостоятельной работы обучающихся, укомплектованные специализированной мебелью (столы и

стулья) и оснащенные компьютерной техникой с возможностью подключения к сети "Интернет" и обеспечением

доступа в электронную информационно-образовательную среду КФУ.

Учебные аудитории для контактной работы с преподавателем, укомплектованные специализированной мебелью

(столы и стулья).

Компьютер и принтер для распечатки раздаточных материалов.

Мультимедийная аудитория.

Компьютерный класс.

 

 12. Средства адаптации преподавания дисциплины к потребностям обучающихся инвалидов и лиц с

ограниченными возможностями здоровья 

При необходимости в образовательном процессе применяются следующие методы и технологии, облегчающие

восприятие информации обучающимися инвалидами и лицами с ограниченными возможностями здоровья:

- создание текстовой версии любого нетекстового контента для его возможного преобразования в

альтернативные формы, удобные для различных пользователей;

- создание контента, который можно представить в различных видах без потери данных или структуры,

предусмотреть возможность масштабирования текста и изображений без потери качества, предусмотреть

доступность управления контентом с клавиатуры;
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- создание возможностей для обучающихся воспринимать одну и ту же информацию из разных источников -

например, так, чтобы лица с нарушениями слуха получали информацию визуально, с нарушениями зрения -

аудиально;

- применение программных средств, обеспечивающих возможность освоения навыков и умений, формируемых

дисциплиной, за счёт альтернативных способов, в том числе виртуальных лабораторий и симуляционных

технологий;

- применение дистанционных образовательных технологий для передачи информации, организации различных

форм интерактивной контактной работы обучающегося с преподавателем, в том числе вебинаров, которые могут

быть использованы для проведения виртуальных лекций с возможностью взаимодействия всех участников

дистанционного обучения, проведения семинаров, выступления с докладами и защиты выполненных работ,

проведения тренингов, организации коллективной работы;

- применение дистанционных образовательных технологий для организации форм текущего и промежуточного

контроля;

- увеличение продолжительности сдачи обучающимся инвалидом или лицом с ограниченными возможностями

здоровья форм промежуточной аттестации по отношению к установленной продолжительности их сдачи:

- продолжительности сдачи зачёта или экзамена, проводимого в письменной форме, - не более чем на 90 минут;

- продолжительности подготовки обучающегося к ответу на зачёте или экзамене, проводимом в устной форме, - не

более чем на 20 минут;

- продолжительности выступления обучающегося при защите курсовой работы - не более чем на 15 минут.

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВО и учебным планом по направлению 04.04.01

"Химия" и магистерской программе "Химия супрамолекулярных нано- и биосистем".
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Освоение дисциплины (модуля) предполагает использование следующего программного обеспечения и

информационно-справочных систем:

Операционная система Microsoft Windows 7 Профессиональная или Windows XP (Volume License)

Пакет офисного программного обеспечения Microsoft Office 365 или Microsoft Office Professional plus 2010

Браузер Mozilla Firefox

Браузер Google Chrome

Adobe Reader XI или Adobe Acrobat Reader DC

Kaspersky Endpoint Security для Windows

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе

Издательства "Лань" , доступ к которой предоставлен обучающимся. 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.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе

"Консультант студента", доступ к которой предоставлен обучающимся. Многопрофильный образовательный

ресурс "Консультант студента" является электронной библиотечной системой (ЭБС), предоставляющей доступ

через сеть Интернет к учебной литературе и дополнительным материалам, приобретенным на основании прямых

договоров с правообладателями. Полностью соответствует требованиям федеральных государственных

образовательных стандартов высшего образования к комплектованию библиотек, в том числе электронных, в

части формирования фондов основной и дополнительной литературы.


