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Visparéja informacija
Kods DAO0012
Nosaukums Molekulara datormodeléSana

Studiju kursa statuss programma Obligatais/Ierobezotas izvéles; Brivas izvéles

Atbildigais macibspeks Inese Mierina - Doktors, Vadosais pétnieks

Apjoms dalas un kreditpunktos 1 dala, 3.0 kreditpunkti

Studiju kursa istenoSanas valodas LV

Anotacija Studiju kursa ietvaros students apglis nepiecieSamas zinaSanas un nostiprinas tas praksg, risinot

problémuzdevumus par kvantu kimijas pielietojumu reakciju mehanismu prognozesana, organisko
molekulu un proteinu dokinga, ka ari molekularaja dinamika.

prasmes medicinas kimijas problémas risinasana.
Studiju kursa uzdevumi:

datu izveértéSanu;
- dot izpratni par proteinu un ligandu dokingu;

- dot zinaSanas par molekularas dinamikas datoraprékiniem.

Merkis un uzdevumi, izteikti kompetencés un  [Studiju kursa merkis ir dot studentiem sapratni par teoretisko aprékinu pielietojumu organiskas un

- dot zinasanas par kvantu aprékinu pielietojumu reakciju pétijumos un veicinat kritisku iegtito

Patstavigais darbs, ta organizacija un uzdevumi [Uzdevumu risinasana.

Literattira Obligata. / Obligatory:

Imperial College Press :

Distributed by World Scientific Pub.,
c2012.,

xvi, 313 lpp. :

il. ;

24 cm.

Papildu:. / Additional:

Cook, David B.. Quantum chemistry : a unified approach /David B. Cook. London [etc.] :

Ira N. Levine. Quantum Chemistry Pearson advanced chemistry series Pearson, 2014

NepiecieSamas priek$zinasanas Organiska kimija. Fizikala kimija.

Studiju kursa saturs
Saturs Pilna un nepilna laika Nepilna laika
klatienes studijas neklatienes studijas
Kontakt | Patstav. | Kontakt | Patstav.
stundas darbs stundas darbs

AD initio kvantu kTmijas aprékini. Kvantu kTmijas aprékinu pamatprincipi, uzdevumu sastadisana un 4 2 0 0

rezultatu apstrades pamati.

Organisko vielu konformaciju lokalie un globalie minimumi. Kimisko reakciju parejas stavoklu

atraSana. HOMO un LUMO orbitalu energiju aprékina$ana un vizualizacija.

Laboratorijas darbi par Organisko savienojumu konformaciju analizi. Stacionaro punktu 12 8 0 0

optimizacija. Kimiskas parvertibas potencialas energijas virsmas analize.

Organisko molekulu un proteinu dokings. Liganda un proteina dokinga pamatprincipi. Ligandu un 2 1 0 0

proteinu ievadfailu sagatavosSana un apstrade. Dokinga aprékinu rezultatu apstrade un vizualizacija.

Laboratorijas darbi par ligandu un proteina dokinga aprékiniem. Aprékinu rezultatu izvértéSana un 6 7 0 0

vizualizacija.

Molekulara dinamika. Molekularas dinamikas aprékinu pamatprincipi. levadfailu sagatavos$ana un 2 1 0 0

apstrade. Molekularas dinamikas aprékinu rezultatu apstrade un vizualizacija.

Laboratorijas darbi par molekularas dinamikas aprékinu rezultatu izvértéSanu un vizualizaciju. 6 7 0 0

Eksamens. 2 20 0 0
Kopa: 34 46 0 0

Sasniedzamie studiju rezultati un to vértéSana

Sasniedzamie studiju rezultati

Rezultatu vertésanas metodes

Parzina kvantu kimisko aprékinu pamatprincipus.

Laboratorijas darbi.
Students sastada kvantu kTmijas aprékina
uzdevumu un apstrada iegiitos rezultatus

Izprot un spgj pielietot ab initio kvantu aprekinus kimisko reakciju mehanismu prognozesana.

Eksamens. Laboratorijas darbi.
Students veic organisko savienojumu
konformaciju analizi, optimize stacionaros
punktus un analiz€ potencialas energijas

virsmas.




Izprot ligandu un proteinu dokingu.

Eksamens. Laboratorijas darbi.
Students veic liganda un proteina dokinga
aprekinus, vizualizg un izverte rezultatu.

Izprot molekularo dinamiku.

Eksamens. Laboratorijas darbi.
Students veic molekularas dinamikas aprekinu
un rezultatu vizualizaciju un izverte

rezultatus.

Studiju rezultatu vértéSanas kritériji
Kriterijs % no kopgja vertejuma
Laboratorijas darbi 50
Eksamens 50

Kopa: 100
Studiju kursa planojums

Dala KP Stundas Parbaudijumi Brivas izvéles parbaudijumi
Lekcijas Prakt d. Laborat Ieskaite Eksam. Darbs Ieskaite Eksam. Darbs
1. 3.0 8.0 0.0 24.0 * *




