MaTteMaTu4yku GpakyaTeT
YHuBep3uteTa y beorpaay

MOJIBA
3A OJOBPABAILE TEME MACTEP PAJIA

MoJiuM J1a MU ce oZ106pH U3pajia MacTep pajia Mo/l HacJOBOM:

Pa3Boj codpTBepa 3a OTKpUBaHE MOJIEKYJICKHUX CTPYKTYpA ca MOTEHLUjaTHO JIEKOBUTHUM /1€jCTBOM

3Hayaj TeMe U 06/1aCTH:

Pa3Boj HOBHUX JieKOBa IpeJCTaB/ba U3y3eTHO CJIOKeH, AyroTpajaH MU (GUHAHCHjCKM 3aXTeBaH
npouec. TpaAguLMOHa/IHM OPUCTYNH y ¢apMaKoJOrvjd, 3aCHOBAaHM Ha JiabopaTOPHjCKUM
eKCIIeEpUMEHTHUMA, YECTO MOJPAa3yMeBajy UCNUTHBAMke BEJUKOr O6poja MoJieKysa y3 3HadyajHa
yJlarama BpeMeHa U pecypca. Ca pasBojeM padyyHapcKe HWHTeJUTeHLMje U moBehamweM
JIOCTYITHOCTH payyHapCcKe CHare, oTBapa ce MoryhHocT npuMeHe coQTBEPCKUX ajlaTa KOjU MOTy
3HayajHO  y6p3aTH 51 ONTUMU30BATHU nporuec OTKpHBama HOBUX  JIEKOBa.
YnoTpeboM MeToza Kao LITO CYy FeHeTCKHU aJIFTOPUTMU Y pa3BojeM oArosapajyhux Mofena, Moxe
ce Ha edUKacaH HAYUH MpeTPaXUBAaTH OIrPOMaH IMPOCTOP MOJIEKYJICKUX CTPYKTypa H
HeHTUPUKOBATH KaHAUJATHU ca [0XKEe/bHUM dbapMaKoJOLKUM CBOjCTBUMA.
3Hauyaj TeMe orjeja ce y NOTeHLHMjaly Jia ce yop3a Npolec pa3Boja JIeKOBa, CMambe TPOIIKOBU
UCTpaxkuBama U noBeha BepoBaTHOha npoHasacka epUKaCHUX TEPANUjCKUX pelllerba.

CnenudpuyHU Wb paja:

[Ju/b oBOT pajia je pa3Boj coPTBEPCKOT CHCTeMa KOju oMoryhaBa reHepHcame, eBajyalujy u
ONTHUMM3AIMjy MOJIEKYJICKUX CTPYKTypa ca NOTEHLHjaJHO JIEKOBUTHUM JiejcTBoM. CucteM he
KOPUCTUTHU MeTOJe payyHapCKe WHTeJUTreHIdje, ca TOCEOHUM aKLEHTOM Ha TeHeTCKe
aJIrOPUTME, paau npeTpa)KuBamba npocTtopa Moryhwux MOJIEKYJIa.

Y oxBupy paja Ouhe peann3oBaHW pas3/IMYMTH MoOJeJHU Koju omoryhaBajy JeduHucame
¢yHknuje moroaHocty (fitness ¢yHKIMje), Ka0 M MeXaHU3MU CeJieKlHje, MyTanuje |
pexkomb6uHanuje. JlogaTHo, O6uhe pasBUjeH KOPUCHUYKH HHTepdejc koju omoryhasa
noJellaBame NapaMeTapa aJirOpUTMa U BU3yaJM3alujy npoleca npeTpare, Kao U aHaJIU3y
JloO6MjeHux pesyJTaTa.

lumb je fJa ce mokaxke Ja OBako pa3BujeH codpTBep Moxke edUKACHO HAEHTUPUKOBATH
MOJIEKYJICKe CTPYKTYPe Koje 3a/10B0/baBajy 3a/ilaTe KpUTEpHjyMe U Npe/iCTaB/bajy NOTEHIUjaIHe
KaHAuJaTe 3a Jjlaba GapMaKoJIoLIKa UCTUTHBAbA.

OctaJsie 6uTHe UH$OpPMaLyje:

3a TecTUpame U eBaslyalHjy cUcTeMa KOpUcTHhe ce MOJIEKYJICKM MOJallkd U3 jaBHO JOCTYIHE
6a3e nojaTtaka 6MoakTUBHUX MoJiekysa ChEMBL. UmmniemeHTanuja copTBEpCKOT peliewa 6uhe
peann3oBaHa y mporpaMckoM je3uky Python. 3a pa3Boj rpaduukor kopucHUYKOr nHTEpdejca
kopuctuhe ce 6ubamoreka PyQt, mok he 3a paj ca MOJIEKYJICKUM CTpPyKTypama OUTHU
kopuutheHe ¢pyHkiHoHaMHOCTU 6ubanoTeke RDKit. CucTeMm he KOpUCTUTU MeTo/ie pauyHapCKe
VHTEJUTreHIUje U TEeHeTCKe aJTOPUTME 3a TreHepHCame WU ONTUMHU3ALH]y MOJIEKYJICKUX

CTPYKTypa.
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(uMe u mpe3uMe CTyZ,, 6p. MHA., 03HAKa IporpamMa U MozyJia)




(cBOjepy4YHU NOTIUC CTYAEHTA)

KaTtenpa

(maTy™m nogHoumema MoJi6e)

(cBOjepy4YHHU NOTHHC MEHTOPA)

YsaHOBU KOMUCH]e

1. ap Mupjana MasbkoBuh Pyxkuunh
2. ap Credan Kamynan

je CaryiaCHa Ca npeaJyjioxkeHoM TeMOM.

(weg kamedpe)

(damym odo6pasarea mos6e)



