
 به نام ايزد  دانا

           ١٣/٠٣/١٣٩٨روز رساني: تاريخ به                   طرح درس) كاربرگ(

.نيمسال اول/دوم سال تحصيلي .....                                               علوم     دانشكده  
  □ارشد كارشناسي  □كارشناسي مقطع:
 دكتري

 ٣تعداد واحد: نظري
 عملي...

كامپيوتر در شيمي فارسي:   

درس نام  

 Computer in لاتين:  نيازها:نيازها و همپيش

Chemistry 
٠٢٣٣١٥٣٢٢٢٣ شماره تلفن اتاق: مهدي صادقي مدرس/مدرسين:   

 mehdisadeghi@semnan.ac.ir  پست الكترونيكي: منزلگاه اينترنتي:

و شماره كلاس: برنامه تدريس در هفته  
دكتري شيمي با مفاهيم شبيه سازي هاي كامپيوتري داكينگ و ديناميك مولكولي آشنايي دانشجويان اهداف درس:  

پروژكتور و دسترسي به اينترنت امكانات آموزشي مورد نياز:  
ترمامتحان پايان ترمامتحان ميان  هاي كلاسي و آموزشيفعاليت ارزشيابي مستمر(كوئيز)   نحوه ارزشيابي 

 درصد نمره ٢ ١٠ ٣ ٥
Computer aided drug design by Dev Bukhsh Singh منابع و مآخذ درس 

 

بندي درسبودجه  

شماره  مبحث توضيحات
هفته 

 آموزشي
مباني شبيه سازي هاي بيومولكولهامقدمه و معرفي     ١ 
 ٢ ساختار بيومولكولها 
 ٣ ساختار پروتئينها 
 ٤ PDBپايگاه داده  
 ٥  فرمتهاي ساختاري و توالي بيومولكولها 
 ٦  SPDBVلكولها با نمايش ساختار بيومو 
 ٧ مباني طراحي دارو 
 ٨  مباني داكينگ مولكولي 
 ٩  )Autodock Vinaابزارهاي داكينگ مولكولي ( 
 ١٠  (نصب و راه اندازي) ADTو  PMVنرم افزارهاي  
 ١١ آماده سازي فايلهاي ورودي 
 ١٢ اجراي داكينگ مولكولي و پردازش خروجي ها 
 ١٣  مباني ديناميك مولكولي 
 ١٤  )Amber, Gromacsابزارهاي ديناميك مولكولي ( 
كمينه سازي انرژيتعريف باكس شبيه سازي، افزودن آب و يونها و آماده سازي فايلهاي ورودي،    ١٥ 
 ١٦ MDو تحليل خروجي هاي   Productionمرحله  

 


