Okvirni sadržaj kolegija  MK202
	Kolegij će obuhvaćati niz računalnih pristupa u dizajniranju novih, biološki aktivnih molekula s naglaskom na modeliranje 3D strukture molekula i proučavanje međumolekularnih interakcija. Bit će dan pregled metoda i računalnih programa koji se koriste u utvrđivanju strukture i reaktivnosti potencijalnih lijekova, kako empirijskih (molekulska mehanika, molekulska dinamika, MC, metode uklapanja – 'docking', metode računanja potencijala i interakcija u diskretnim točkama prostora) tako i kvantnomehaničkih (ab initio HF, DFT i semiempirijskih). Pojasnit će se matematičke i fizikalne osnove navedenih metoda te na primjerima objasniti na kojim sustavima i zašto se pojedine metode primjenjuju. 

Napravit će se povezninca između osnovnih karakteristika strukturnih modela i svojstava molekula dobivenih eksperimentalnim metodama (difrakcijom X-zraka i neutrona, NMR analizom, elektronskim mikroskopom, te IR i UV spektroskopijom) i rezultata koje omogućuje molekulsko  modeliranje. U sklopu navedenog bit će govora o bazama riješenih struktura i bazama koje sadrže svojstva malih molekula,  što možemo iz njih naučiti i kako ih koristiti u dizajniranju novih molekula.

Kroz niz primjera pokazat će se kako se primjenom različitih statističkih metoda mogu utvrditi kvalitativni i kvantitativni odnosi strukture i aktivnosti molekula, te kako, na temelju dobivenih rezultata, promijeniti molekule tako da se poveća njihova aktivnost, a smanji toksičnost.


