KOHCNEKT
3a KOHKYPCEH M3MNUT 32 AOKTOPAHTYpa No

TEOPETUHHA XUMMUA
MoAayn ,XMMUYHA UHOOPMATHUKA”

1. NPEACTABAHE HA CTPYKTYPHA MH®OPMALUMWA |. TononormyHmn npeacraBaHua. MaTpuua Ha
CbCeaCTBO, MaTpuLA Ha BPb3KUTE M MaTpuua Ha TOMOJIOFMYHUTE pascToaHuA. Tabauua Ha
CBbP3aHOCT — OCHOBHa popma 1 paswmpeHa dopma ¢ ,U3nnWbLKM“.

2. NPEACTABAHE HA CTPYKTYPHA WH®OPMALMA II. JinHelHn HoTaumm SMILES, SMARTS wu
SMIRKS — npeacTtaBaHe Ha XMMUYHU CTPYKTYPU, XMMUYHWU WABNOHM 3@ CTPYKTYPHO TbpPCEHE U
XMMUYHM peakumu. SinHeltHa HoTaums InChl. daitnos dopmaTt MOL/SDF.

3. NMPEACTABAHE HA CTPYKTYPHA WH®OPMALMA 1ll. TeometpuyHo (3D) CTpyKTypHO
npeacrasAHe. [lekapToBM KoopauHaTW. BbTpewHn KoopauHatu. Z-matpuua. MonekyiHu
noBbpPXHOCTU. MNMoBbPXHOCTU Ha BaH aep Baanc n KoHbau.

4. NPEOCTABAHE HA CTPYKTYPHA UHO®OPMALIMA IV. No3numnoHHa nsomepua. Ctepeo nsomepus.
TasTOMepwuA.

5. METO4 HA MOJEKYNHATA MEXAHUKA. BaneHTHO cunoBo nose. MNoTeHuManHu GyHKUMM B
MOJIEKYNIHATA MexaHWKa. MUHMMM3aALMA Ha eHepruAta M ONTMMM3AUMA Ha reomeTpuATa.
KoHdopmepu. KoHdopmaunn. Ceanosm ToukM. MeToam 3a TbpceHe Ha KoHbopmepw.

6. MOJNEKY/THU OECKPUNTOPU I. Knacudumkauma Ha MONEKYHUTE AECKPUNTOPU, XapaKTEPUCTUKMU
M cBOMCTBA. KOHCTUTYUMOHHM aeckpuntopu. TONONOTMYHWU AecKpunTopu. TOMOOrMYHM
WNHOEKCW.

7. MOJEKYJIHU OECKPUMTOPHU Il. FTeomeTpunuHm aeckpuntopu. ABTOKOpenauMoHHN AeCKpUnTopu.
Jeckpuntopn 6asnpaHn Ha MHGOPMALIMOHHOTO CbAbPMKAHME.

8. XMUMUYHU BA3U [OAHHW. TbpceHe Ha CTPyKTypHa MHObOpMauusa U GaKTONOrMYHM JQHHW.
TbpceHe No naeHTUYHoCT. MoAcTPYKTYpPHO ThpceHe. TbpceHe no nogobue.

9. CTATUCTUYECKO MOAE/IMPAHE |. MHoronpomeHnMBa nuHeNHa perpecusa. CTaTUCTUYecKa
OLleHKa Ha MapameTpuTe Ha perpecuAta. MeTtoam 3a BannampaHe Ha mogenun. CTaTUCTUYECKU
XapaKTEPUCTUKM 33 BaANANPAHE Ha MOLES.

10. CTATUCTUYECKO MOAEMNPAHE Il. MeTtog Ha Hai-6nmskute k cbcega (KNN). Metoa Ha
ueHTpongmuTe. JIMHeeH AUCKPUMMHAHTEH aHanu3. MogenvpaHe ype3 AbpBO HA peLlleHUATa.
MN3KyCcTBEHU HEBPOHHU MpPEXM.
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