
«КОМП′ЮТЕРНИЙ АНАЛІЗ БІОМОЛЕКУЛ». 
 

Метаполягає в освоєнні теоретичної бази методів комп’ютерного 
моделювання структури біологічних молекул, до яких відносяться методи 
обчислювання електронної структури молекул – методи квантової хімії; 
методи молекулярної механіки або методи силових полів, що дозволяють 
проводити конформаційний аналіз просторової структури біополімерів та їх 
компонентів; методи Монте Карло, молекулярного докінгу та молекулярної 
динаміки; методи аналізу співвідносин структура – біологічна активність та 
сучасного програмного забезпечення реалізації перелікованих методів за 
допомогою сучасних комп’ютерних технологій. 

Завдання курсу: дати необхідний обсяг знань в області комп’ютерного 
моделювання у галузі молекулярної біофізики з метою їх застосування при 
дослідженні структури біологічних макромолекул та взаємодій між ними на 
атомно-молекулярному рівні. 

У результаті вивчення даного курсу студент повинен  
знати:основні принципи структурної організації біологічних 

макромолекул; основні фізичні принципи методів комп’ютерного 
моделювання; сучасне програмне забезпечення для реалізації методів 
комп’ютерного моделювання. 

вміти:виконувати розрахунки електронної структури компонентів 
біологічних молекул методами квантової хімії; проводити конформаційний 
аналіз фрагментів білків та нуклеїнових кислот; виконувати моделювання 
систем біомолекула-розчинник методами Монте-Карло та молекулярної 
динаміки з використанням програмного пакет HyperChem 7.0. 
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