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Циљ предмета 

На предмету Молекуларна информатика студенти ће стећи неопходна теоријска знања и практично искуство 
у коришћењу и оптимизацији алата и метода биоинформатике и хеминформатике за предвиђање, анализу и 
моделовање протеин-протеин, протеин-лиганд и протеин-ДНК интеракција.  Студенти ће користити методе 
структурне биоинформатике за моделовање структурних основа биолошких функција. Студенти ће научити 
да користе биоинформатичке методе за виртуелни скрининг, за идентификацију биоактивних једињења и 
методе за предвиђање и анализу интеракција између природних, ендогених или синтетичких/ксенобиотских 
једињења и протеина. Студенти ће стећи практично искуство у дизајну лекова и других биоактивних 
једињења на основу структуре протеина,и упознати се са рачунарским методама које се користе за 
моделовање механизма деловања нових или постојећих лекова. Од посебног значаја је и то што ће студенти 
научити одговарајуће методе за валидацију резултата добијених коришћењем биоинформатичких метода, 
као и резултата виртуелног скрининга и моделовања. 

Исход предмета  

Након успешно реализованих предиспитних и испитних обавеза студенти ће моћи да: 
користе и оптимизују програме и алате структурне биоинформатике за анализу и предвиђање 
биомолекуларних интеракција; програме за виртуелни скрининг и идентификацију биоактивних једињења; 
дизајнирају биоактивна једињења на основу структуре протеина; изврше валидацију резултата добијених 
коришћењем биоинформатичких метода; визуелно прикажу и анализирају макромолекуле и друге 
биомолекуле. 
Садржај предмета 

Теоријска настава 

Теоријска настава ће бити вођена практичном наставом. Теоријско разумевање биоинформатичких алата, 
програма и метода које ћемо користити током семестра. Теоријско разумевање алата и метода 
биоинформатике и хеминформатике за предвиђање, анализу и моделовање интеракција протеин-протеин, 
протеин-лиганд и протеин-ДНК. Структурне основе биомолекуларних интеракција.  

Практична настава  

Практична настава биће организована у виду рачунарских вежби, усаглашених са теоријским програмом 
курса што ће омогућити студентима да савладају коришћење биоинформатичких метода као и програма за 
тродимензионалну макромолекуларну визуелизацију и анализу. Биоинформатичке методе за предвиђање, 
анализу и моделовање интеракција протеин-протеин, протеин-лиганд и протеин-ДНК, укључујући 
молекуларно спајање (еng. molecular docking).  Kоришћење база података које садрже структурне и 
функционалне информације за протеине и биоактивна једињења. Употреба виртуелног скрининга за 
идентификацију и рангирање биоактивних једињења.  Дизајн лекова на основу структуре протеина.  Методе 
за валидацију резултата добијених коришћењем биоинформатичких метода, као и резултата виртуелног 
скрининга и моделовања биомолекулске интеракције.  Коришћење програма за визуелизацију и анализу 
биомолекуларних интеракција и анализу структурних основа функције протеина 
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Методе извођења наставе Предавања, рачунарске вежбе, семинарски рад и консултације. 

Оцена  знања (максимални број поена 100) 

Предиспитне обавезе 
поена 

60 
Завршни испит  поена 

активност у току предавања  писмени испит 30 

практична настава 20 усмени испт 10 

колоквијум-и 20 ..........  

семинар-и 20   

 


