Okvirni sadržaj kolegija  MK103
Opći dio: Modeli kemijske strukture; Pregled svojstava i ponašanje molekula; Baze podataka (pretraživanje, kvaliteta podataka, pogreške u podacima); Statističko modeliranje (klasične numeričke metode, multivarijatne analize (PCA, PLS), statistički dizajn i testovi, kvaliteta modela i slučajne korelacije), Metode umjetne inteligencije. 
Strukturna svojstva: Parametri veličine i pokretljivosti molekule; Površina i volumen molekula (van der Waals model, dostupna površina molekula, računanje površine i volumena molekula), Elektronski parametri i spektroskopska svojstva; Interakcije “malih” molekula s velikim sustavima. 
Kvantitativni modeli kemijske strukture: Struktura molekula u plinskoj fazi, otopini i kristalu, Termodinamika i energijski parametri molekula u otopini; Free-Wilson-ov model; Hansch-ov model; Kamlet-Taft-ov model; Teorijski analog Kamlet-Taft-ovog modela. 
Primjena kvantitativnih modela: Mogućnosti predviđanje kolektivnih molekulskih svojstava (vrelišta, tališta, topivosti, koeficijenata raspodjele, kromatografskih indeksa), reaktivnosti molekula (reaktivnost s radikalima, inhibicija enzimske aktivnosti), pokretljivosti i postojanost kemikalija u okolišu (vezanje na tlo, procesi kemijske razgradnje, mikrobiološka razgradnja).

