
Табела 5.1. Спецификација предмета Анализа и рачунарско моделирање молекула 
 
Назив предмета:  Анализа и рачунарско моделирање молекула 
Наставник:   Сања О. Подунавац-Кузмановић, Лидија Р. Јеврић, Страхиња З. Ковачевић 
Статус предмета:  Изборни за све студијске програме 
Број ЕСПБ:   10 
Услов:    Нема 
Циљ предмета 
Стицање научних способности и академских вештина у вези са рачунарским методама које се примењују у 
QSPR/QSAR анализи и моделовању молекула. Изучавање специјализованих комјутерских програма за 
молекулско моделовање и обучавање студената за примену тих програма у рационалном дизајнирању нових 
молекула и предвиђању њихових особина. 
Исход предмета  
Након одслушаног курса, студент уме да компјутерски моделује једноставне и сложене молекуле, да формира 
QSPR/QSAR моделе за предвиђање физичко-хемијских и биолошких особина нових једињења значајних у 
хемијској, фармацеутској и прехрамбеној индустрији. Такође, студент ће умети да препозна физичко-хемијске 
карактеристике молекула које могу бити од значаја за његову биолошку активност. 
Садржај предмета 
Теоријска настава:  
Дизајнирање и оптимизација структуре молекула. Молекулски дескриптори (физичко-хемијски, тополошки, 
геометријски, електронски) за дефинисање квантитативног односа структуре једињења и њихових физичко-
хемијских карактеристика и биолошке активности (QSPR/QSAR); савремени интерактивни програми и њихова 
примена за рачунање молекулских дескриптора у QSPR/QSAR aнализи. Савремени приступи нумеричком 
моделовању зависности између структуре једињења и њихових физичко-хемијских и биолошких 
карактеристика; шеме слагања QSPR/QSAR модела. Статистичке методе у процени квалитета QSPR/QSAR 
модела.  
Студијски истраживачки рад: 
Претраживање, обрада, анализа и дискусија достигнућа у савременој литератури у области QSPR/QSAR 
aнализе. Израчунавање дескриптора који нумерички карактеришу одабране молекуле коришћењем 
одговарајућих програмских пакета. Истраживање и развијање математичких модела који повезују физичко-
хемијске и биолошке особине једињења са различитим структурним параметрима. 
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Број часова  активне наставе Теоријска настава: 4 Практична настава: 2 
Методе извођења наставе 
Интерактивна предавања, индивидуалне или групне консултације. 
Оцена  знања (максимални број поена 100) 
Предиспитне обавезе поена Завршни испит  поена 
семинарски рад 30 усмени испит 40 
презентација пројекта 20   
активност у настави 10   
 


