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Софийски Университет “Св.Климент Охридски”

Физически факултет

Утвърдена с Протокол на ФС №……/……

Декан:

( доц. д-р Д. Мърваков)

УЧЕБНА ПРОГРАМА 

ПО ДИСЦИПЛИНАТА:   МОДЕЛИРАНЕ НА ВЗАИМОДЕЙСТВИЯТА НА БИОЛОГИЧНИ МОЛЕКУЛИ
ВКЛЮЧЕНА В УЧЕБНИЯ ПЛАН НА СПЕЦИАЛНОСТ: всички
Степен НА ОБУЧЕНИЕ:   БАКАЛАВЪР

КРЕДИТИ (ECTS): 5,0
КАТЕДРА:  АТОМНА ФИЗИКА

ИЗВАДКИ ОТ УЧЕБНИЯ ПЛАН:

	Вид на занятията:
	Семестър:
	Хорариум-часа/седмично:
	Хорариум-часа

Общо:

	Лекции:
	8
	2
	30

	Семинарни упражнения
	
	
	

	Практически упражнения
	
	2
	30

	Общо часа:
	
	4
	60

	Форма на контрол:
	Изпит
	
	



А.   Анотация

Курсът представлява въведение в съвременните методи за компютърно моделиране на взаимодействието на биологични молекули и разработване на лекарствени препарати. Целта на курса е да запознае студентите  с методите на молекулната динамика и квантово-механично описание на взаимодействията между активните центрове на биологични молекули . Лабораторните упражнения включват работа със софтуер за визуализиране на 3D структури на протеини и резултати от молекулно-динамични симулации, работа с PDB (Protein Data Bank) за протеинови структури, запознаване с програмни пакети за симулиране на междуатомни и междумолекулни взаимодействия. 

Б. СЪДЪРЖАНИЕ НА УЧЕБНАТА ПРОГРАМА:

1. Въведение:









4 часа

· Протеини. Първична, вторична, третична и четвъртична структура на протеините. Бази данни за известни структури на протеини.

· Проектиране на лекарства.

· Компютърни методи за проектиране на лекарства и тяхното значение.

· Моделиране на взаимодействието на биомолекули..

2. Основи на молекулната динамика:





12 часа

· Основна идея на молекулната динамика.

· Молекулно механично силово поле.

· Минимизиране на енергията.

· Сфера на приложимост на молекулната динамика.

· Симулационен обем. Периодични гранични условия.

· Термодинамични ансамбли. Свободна енергия

· Контролиране на температурата и налягането в симулационния обем

· Молекулно динамични симулации.

3. Нагъване на протеините






      4 часа

· Форма и структура на протеините.

· Предсказване на структурата на протеините.

· Алгоритми за сравняване на протеини

4. Квантово-механични методи






   6 часа

· Приближение на Борн-Опенхаймер

· Приближение на Хартри. Уравнение на Хартри-Фок. Уравнение на Рутан-Хол.

· Теорема на Хоенберг и Кон. Функционал на електронната плътност.

· Повърхнина на потенциалната енергия.

· Кар-Паринело молекулна динамика. 

5. Хибридни методи QM/MM






     2 часа

6. Взаимодействия на протеини с кандидати за лекарствени препарати 2 часа
· Подбор и проектиране на лиганди

· Количествена връзка между структурата и активността на лекарствени препарати


Лабораторни упражнения:

1. Софтуерни пакети за визуализиране на 3D структури на протеин и работа с тях. VMD, PyMol.
Използване на Protein Data Bank


   6 часа

2. Запознаване и работа със софтуерния пакет GROMACS.

14 часа

· Входни данни.

· Подготовка на молекулно-динамична симулация.

· Молекулно-динамична симулация.

· Oбработване на резултатите.

3. Запознаване със софтуерния пакет NAMD.



6 часа

4. Запознаване със софтуерния пакет CPMD.



2 часа

5. QM/MM симулации с GROMACS и CPMD



           2 часа


В.   Формата на контрол е: изпит









Г.  ОСНОВНА Литература:

1. Allen, M. P., Introduction to Molecular Dynamics Simulation, John von Neumann Institute for Computing, NIC Series, Vol. 23, (2004), pp. 1-28.
2. Deuflhard P., et al. ,Computational molecular dynamics.. challenges, methods, ideas, Proc.Berlin 1997

3. Hinchliffe A., Modelling molecular structures, 2ed., Wiley, 2000

4. D. Frenkel and B. Smit, Understanding Molecular Simulation, 2nd ed (Academic, New York, 2002)

5. Jurg Hutter, Introduction to Ab Initio Molecular Dynamics, Lecture notes, September 14, 2002 - http://www.pci.unizh.ch/e/documents/lecture_notes.pdf

6. Lewars E., Computational Chemistry.. Introduction to the Theory and Applications of Molecular and Quantum Mechanics, Kluwer 2004

7. http://www.gromacs.org

8. NAMD User guide - http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/2.6/ug/
9. VMD User guide - http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/current/ug/
10.  http://www.cpmd.org/cpmd_manual.html
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( доц. д-р Леандър Литов )


