Okvirni sadržaj kolegija BIL307
Opći dio: Reprezentacija kemijskih podataka u računalu. Relacione baze podataka, kemijske baze podataka. PubChem kao primjer kemijske baze podataka. Modeli: 2D molekularne strukture. 3D molekularne strukture. Graf teorijski modeli. Molekularni deskriptori i farmakofori. Numerička obrada: Eigenanaliza i analiza nakupina. Izgradnja kvantitativnih modela za predviđanje svojstava molekula. Primjena: Programski paketi za crtanje, vizualizaciju i modeliranje kemijskih struktura. Analiziranje velikih setova podataka dobivenih metodama visoke učintkovitosti. Dizajniranje ljekova in silico.
