Cryaujcku nporpam : buonndopmaruka

Ha3zus npeamera: MoieKyIapHO MOJEIIOBAEkE

HacraBuuk/HactaBuunm: CteBan ApmakoBuh

CraTtyc npeqmera: u300pHU

Bpoj ECIIB: §

YciaoB: HEMa

wb npeamera

[TpumapHu 1MJb IpegMeETa je J1a ce CTYJCHTH YIIO3Hajy Ca OCHOBHHMM €JIEMEHTHMAa MOJIEKYJICKOT MO/JIe/IaBamba,
la Hayde Kako MOJIEKYJCKO MOJEIOBalEe MOXE Ia MM Oylde oI KOPHCTH y HCTPaXKHMBamwy, Aa Oyxy
0croco0JbEHH 12 CAMOCTAIIHO KOPHUCTE OadpaHe KOMIIjyTepCKe anaTe 3a INpopayyHe Ha MOJICKHIMMA, Kao U
Jla CaMOCTaJIHO MHTEPIIPETHPajy No0HjeHe pes3yrare.

Hcxon npeamera
HaxkoH ozciymanor Kypcea cTyieHTH he OMTH y cTamy Ja CaMOCTAIHO:

e KopHCTe ofabpaHe KOMI[jyTepcKe aaTe 3a MpopadyHe Ha MOJIEKyIuMa

e onabepy afekBaTaH HHBO TEOPHje 32 ATOMHCTHUYKE ITpOpadyHe Ha PasIMIUTHM MOJIEKYJICKAM
CTPYKTypama

® HHTEPIPETUPAjy OCHOBHE pe3yJiTare Jo0HjeHe popadyHuMa Ha MOJIEKyJInMa

e aHanu3Mpajy oapeheHe pesynraTe HAyUHHX pajioBa e Ce MPUMEHY]e MOJIEKYJICKO MOJEIOBabhE

Capp:xaj npenmera
Teopujcka nacmasa

OCHOBHH €JIEMEHTH MOJEJIOBama (FTeOMETpHjcKa ONTHMH3alja, BUOpallOHa aHaIn3a, OCHOBHA W IIpeNa3Ha
crama). HuBom Teopuwje (MoJeKyJcka MeXaHHKa W IOTEHIMjaJl CHJIa, KBAaHTHO-MEXaHMYKH METONH,
MOJYEMITUPHUjCKH METO/IU, CUMYJIAIMje MOJICKYJICKE AUHAMHUKE, MOJIEKYJICKU JIOKMHT, XUOPHHU NPOPAYYHH).
Knacuunum u KBaHTHO-MOJEKyJCKH neckpunropu. Cumynanuje cnekrapa (ML, YB, HMP u Pawman).
IMapamerpu ciamuHOCTH Jieka. MHTepakmmje Moiekyna. KBaHTHTaTHBHH omHOCH mM3Mel)y CTpykType H
AKTHBHOCTH.

Hpakmulma Hacmaesa

Busyenuzamyja MOJICKYJICKHX CTPYKTypa. ['eHepHcame M yYUTaBamke MOJela MOJICKYJICKHX CTPYKTypa y
IporpamMe 3a MoJeJoBamke. AJIaTH 3a TeHepHCambe YIIa3HUX M aHAIN3Y N3NIa3HuX (ajnosa. OCHOBHU IpOpavyHH
Ha MoJieKynuMa (YKyIHa eHepruja MoJieKyJa, FeOMeTpHjcKa ONTUMH3AIMja U UACHTH(UKAIMja OCHOBHOT U
IpeNa3Hor cTama, BHOpaluoHa aHanusza). Ogabup HMBOA TEOpHje M IOJCLIaBalk€ OCHOBHHX Iapamerapa
npopadyHa/cuMyianuja. PauyHame 1 aHann3a KJIACHYHUX U KBAHTHO-MEXaHWYKHX JAECKPUITOPA CTAOMIHOCTH
u peaktuBHOCTH. CuMynanuje ogabpanux crekrapa. MHrepakuunje Mely Monekynuma (eHeprija akTHBanuje u
eHepruja BesuBama). Cumynanuje MOoJIeKyJICKe JUHAMHUKE.

JlutepaTtypa

1. Molecular Modeling Basics — Jan Jensen (CRC Press, Taylor and Francis Group)

2. Molecular Modeling Techniques in Material Sciences - Jorg-Riidiger Hill, Lalitha Subramanian, Amitesh
Maiti

3. Osnovi molekulskog modelovanja — Stevan Armakovi¢

Bpoj yacoBa akTHBHe HacTaBe ‘ Teopujcka HactaBa: 2 IIpakTnyna HactaBa: 2

Metone usBohema HacTaBe

[IpenaBama, npakTH4HE BeKOE y3 IPUMEHY KOMITjyTepa

Onena 3Hama (MakcuMaJHH O0poj moena 100)

oeHa

I[IpenucnintHe 00aBe3e 3aBpIIHA UCIIHT rnoeHa
aKTUBHOCT y TOKY IIpeJaBama 5 MUCMEHU UCIIUT 40
MpaKTHYHA HACTaBa 20 YCMEHH UCTIT 15
KOJNIOKBHjyM-A | .

CEMUHAPCKHU paj 20

Hauun nposepe 3Hawba MOTy OMTH pa3IMuUTH HABEJCHO Y TaOenu Cy caMo Heke onuuje: (IMCMEHU UCIIHUTH,
YCMEHH HUCIIT, IPe3eHTal]ja IIPOjeKTa, CEMUHAPH UT/I......

*MakcuMalHa AayHa 2 ctpaHuie A4 popmara




