Tabesa 5.2. Crnenudukaiiygja npeamera

Cryaujcku nmporpam: Mactep akanemcke cryauje @usnuka xemuja

Ha3us npeamera: Hpopmanrone TeXHOJIOTHjE Y OHOPU3NIKO] XEMHjH

HacraBaunu: Mojosuh Musom, [Tonosuh bujenuh Ana

Craryc npeamera: M300pan

Bbpoj ECIIB: 7

YcaosB: Hema

Insb npeagmera

wsb npeaMera je fa CTyIEHT NPOLIMPH CBOjE 3HAaWE U3 00JIaCTH NMpHMEHE padyHapa Ha I0JbY MCTPaXHBama U3
obmactu Omodusnuke xemuje, crenu(pUUHO M3 00JIaCTH CTPYKType M (yHKuIMje OHOMOJIeKyna, OMOJIOMIKHX W
BEIITaYKUX MeMOpaHa, J13ajHa JIEKOBa, UCIIOPYKE JIEKOBa, (PapMaKOKHHETHKE, Ka0 U IPUHIUIINMA CIIEKTPOCKOTICKUX
METo/1a 3a IpoydyaBame OHocHcTeMA.

Hcxon npeamera

CTyzeHT je cTekao 3Hame Jia MICHTH(UKYje HayyHa MHUTamka U3 obiacTu Onodu3nke XeMuje Ha Koja Huje moryhe
OIrOBOPHTH KOpUIIhEHmeM CaMO eKCIICpUMCHTAlIHMX TeXHHKa Beh 3axreBajy kopuinhieme HHPOpMAMOHMX
texaonordja (UT). CtyneHT je ocmocoOJseH /a caMOCTANHO HAmpaBH HPOTpaM 3a aHaNU3y (apMaKOKHHETHKE
auctpudynuje nekopa. CTYIEHT je ocmocoOJbeH Ja CaMOCTANTHO HalpaBH aJeKBaTaH NPOrpaM 3a CHUMYJIalujy
0a3upaHOM Ha HEYpOHCKOj Mpexu. CTYIEeHT je 0cnocoOJbeH Aa M3BPLIM BUPTYESIHH CKPUHUHI NOCTYMHUX 0a3a
XCMH]CKUX jeINH-eHha Kao MOTSHIIN] aTHAX JICKOBA ca IWJBEM TpeaBrhama eprKacHOCTH oApel)eHOT Jieka y Tepanyju.
CryneHT je ocrocobieeH na pauyHapcku Manumyinie JJHK cexBeHuama noOujeHuX u3 Mel)yHapOAHO NOCTYIMHHX
0aza noaaraka. CTyJeHT 3Ha Jia KOPUCTH METOJIe payyHapcKe XeMHje 3a UCIUTHBAbE M JHU3ajH JIEKOBa (Teopuja
(G yHKIIMOHAJA TYCTHHE, MOJICKYJICKA JMHAMHKA U MOJICKYJICKH MOKHHT). CTyneHT Biaga codTBepoM 3a aHammusy 2]
u 3]1 cnuka marHetHe pe3onaije. CTyneHT Biama codrBepoM 3a cumyianujy EIIP cmekrtapa. CTymeHT 3Ha na
KOMOMHYje METOAy HEypOHCKMX MpeXa W METONy aHalu3e IJIaBHUX KOMIIOHEHETa y IMJbY 00pajie CI0XKEHHX
CHEKTPOCOTICKUX I0/1aTaKa.

Canp:kaj npeamera
Teopujcka nacmasa

Crpykrypa u (yHKIMja OMOMOJIEKYa, OMOJIOIIKMX U BELITAYKMX MeMOpaHa, JHM3ajH JICKOBA, UCIIOPYKa JIEKOBa,
(hapMaKOKHUHETHKA, IPUHIIMITN CIIEKTPOCKOIICKUX METO/la 3a MpoyvaBame Onocucrema. Teopujcke OCHOBE CUHTE3e
HOCaya aKTHBHUX CYICTaHIMja HAMEHEHUX 33 UCIIOPYKY Pa3IMYMTUM pyTama y 3aBHCHOCTH OJl yKazaHe moTpeoe.
Kpeupame nporpama 3a ananusy (apMakOKHHETHKE TUCTpHOynHje jekoBa. Kpeupame mporpama 3a CUMYyJanujy
HEYPOHCKE Mpexe. BUpTyelHl CKpUHMHT NOCTYNHUX 0a3a XEMHjCKHX jeHIbeHha Kao MOTEHIHMjaJHUX JIEKOBa ca
mbeM rnpensuhama epurkacHocTH onpeheHor neka y Tepammuju. Padynapcka manumynanmja JJHK cexBenmama
nob6ujennx n3 mel)yHapoaHo noctynHux 6as3a nogaraka. Kpenpame nporpama 3a aHann3sy 1ojiaraka MeTOJ0M TITaBHUX
1 He3aBHCHHUX KOMITOHEHaTa. Pajy copTBepcknM nakeTuMa 3a UCIIMTHBAE U IM3ajH JIEKOBa (TeopHja (yHKIMOHATA
TYCTHHE, MOJICKYJICKH JIOKMHT M MOJIEKYJICKa AMHaMuKka). TeopHujcke OCHOBE W pajl y MporpaMmuMa 3a CyMmyJianuje
EITP cnexrapa. Ilpumena codrBepa 3a anamm3y 2/ u 3/] ciuka moOWjeHHX MEpemeM MeToJaMa eIeKTPOHCKE U
HyKIJleapHe MarHeTHe pe3oHaHTHe criekrpockonuje (EITPU u MPH) y nnipy npahema auctudymje nekosa. [Ipumena
KOMOMHOBaHE METOJle HEYPOHCKHX MpPEXa M aHaJIU3e TJIaBHUX KOMIIOHEHETa Y I[MJbY JEKOHBOJIYIH]E CI0XKEHHX
EKCIICPUMEHTAIHO JOOMjCeHUX CIIeKTapa JOOWjeHMX CIIEKTPOCKOICKMM MeTojaMa KojuMa he ce mpaTuTd
TUCTPYOYIIHja JEeKOBa.

Hpakmulma Hacmaea

Pan 3a pauynapom: Hampenno nporpamupame y nporpamy MATLAB - mpumeHa 3a pernaBambe HaydHUX TUTamHa U3
obmactn Omopmsnuke xemuje, Owmosnorwje, MemunuHe u ¢apMmanmje (TpaBbeme Cco(TBEpa 3a aHANIN3Y
(apMaKOKMHETHYKMX MOJIeNa, IpaB/behe COPTBEpa pPasIMUUTHX MOJella HEYPOHCKHX MpeXa, padyHapcka
mannnynanuja JIHK cexBeHnama n nperpara pacnosiokuBux 0asa nosataka). Pag y codTBepy 3a aHanu3y riaBHHX
1 HE3aBHCHHX KOMIIOHeHaTa. Pany coTBepy 3a aHanm3y ciimke goOujeHe TexHukama MarnetHe pesonanunyje (EITPU
u MPU). Kpenpame moxena neka (MOLDEN, Avogadro) W meroBo MCIMTHBAKE y MpOpaMHUMa 3a MOJEKYJICKH
JOKUHT. BUpTyeNHM CKpMHHHI JOCTYNHHX 0a3a Iojaraka XeMHUjCKHX jelMIerha Kao NMOTEHIMjaHUX JIEKOBa ca
LMJbEM TpesBuljarba MecTa Be3uBama 3a oxapelheHn Omomonexyn. [Ipensuhame MHTEpaKIHja Jieka ca clI000HUM
paavKaInMa IMPUMEHOM TeopHje (YHKIIMOHAIA TYCTHHE. AHaN3a Be3e CTPYKTYPE W aKTHBHOCTH MaJIUX MOJIEKYJIa.
Busyanunzanuja u kapakTepu3anyja IpoTeHH-IPOTEHH U MPOTEHH-TUTaH] HHTEPAKIIH]a.

Pan y naboparopuju: [Ipumena 3Hawma U3 nporpaMupama y KOHKPETHOM ekcriepuMmenTy. [IpaBiseme cnoja namelhy
excriepumenTainHor 1 UT 3Hamwa. CuHTE3a crcTeMa 3a HCIOPYKY aHTHOKCHaHaca ¥ eKCIIepUMEHTaIHO ofipehuBame
BUXO0BE e(PUKACHOCTH 32 YKJIamkambhe CI000IHIX pajiKala.
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Bpoj yacoBa akTHBHe HacTaBe ‘ Teopujcka HacTaBa: 2 I[pakTuyna HacTaBa: 4

MeTtoae usBolhema HacTaBe

WHTtepakTHBHA NpeaBama y3 Kopuinheme padyHapa.

Ouena 3Hama (MakcuMaJHu 0poj moena 100)

IpenucnuTHe 00aBe3e HOeHa 3aBpIIHH MCTIHT noeHa
aKTUBHOCT Y TOKY IIpeAaBama 10 MTUCMEHU HCITUT 20
MpaKTHYHA HacTaBa 20 YCMEHH HCITUT 30

KOJIOKBH] yM-1

CeMHHap-U 20




