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Stručná anotace kurzu: Cílem přednášek je obeznámení s existujícími principy, teorií, modely a moderními metodami teoretické a počítačové biochemie, jež je nedílnou disciplínou moderního biofyzikálního výzkumu. Součástí kurzu jsou praktická cvičení s ukázkami výpočetních metod aplikovaných na reálné biomolekulární struktury.
Struktura kurzu

1.Model

Pojem model, jeho vztah k experimentu a teorii, počítačový model statický a dynamický. 

2.Grafické modely

počítačová reprezentace chemických vazeb, molekulární struktury, prostorové zobrazení      molekulární struktury, interní a kartézské souřadnice, strukturní formáty, strukturní databáze,  proteinová databanka, techniky a nástroje vizualizace molekul, virtuální realita, grafické  modelování.
3.Algebraické modely

metoda silového pole (tzv. molekulová mechanika), chemická vazba a interakce, výpočet energie vazebných a nevazebných příspěvků, plocha potenciální energie jako způsob analýzy kinetiky a termodynamiky chemických reakcí, energetická minimalizace, minimalizační metody, molekulová dynamika, kvantově chemické výpočty, vlnová funkce, Schroedingerova rovnice, řešení vlnové rovnice, báze funkcí, metoda LCAO, výpočty energie, náboje na atomech, molekulové orbitaly, infračervená,  elektronová a NMR spektra.
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