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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с планируе-
мыми результатами освоения программы 

 

Код ком-
петенции 

Наименование ком-
петенции 

Код индика-
тора дости-
жения ком-
петенции 

Наименование 
индикатора до-

стижения компе-
тенции 

Результаты обучения, со-
отнесенные с индикато-
рами достижения компе-

тенций 

ПК-4 Способен участвовать 
в мониторинге каче-
ства, эффективности и 
безопасности лекар-
ственных средств и 
лекарственного расти-
тельного сырья, про-
водит заготовку ЛРС с 
учетом рационального 
использования ресур-
сов лекарственных 
растений 

ИДПК-4.2. Проводит анализ 
фармацевтических 
субстанций, вспо-
могательных ве-
ществ и лекар-
ственных форм 
экстемпорального 
изготовления и  
промышленного 
производства в 
соответствии со 
стандартами каче-
ства 

На уровне знаний: 
Знает методы очистки и 
выделения из лекарствен-
ного растительного сырья, 
способы получения и хи-
мические свойства органи-
ческих соединений 

На уровне умений: 
Умеет анализировать син-
тетические методыполуче-
ния и проводить каче-
ственные реакции на 
функциональные группы 

 

 

2. Объем и место дисциплины в структуре ОПОПВО 

Дисциплина по выбору относится к части, формируемой участниками образовательных от-
ношенийОПОПВО, осваивается на 3 курсе (5 семестр), в соответствии с учебным планом, общая 
трудоемкость дисциплины – 72 часа / 2 зачѐтные единицы (з. е.). 
 

3. Содержание и структура дисциплины 

3.1. Структура дисциплины. 

№ п/п 
Наименование разделов, 

тем 

Объем дисциплины, час. 
Форма теку-

щего контроля 
успеваемости, 
промежуточ-
ной аттеста-

ции 

Всего 
часов 

Контактная работа 
обучающихся с 

преподавателем по 
видам учебных за-

нятий 

СР 

Л ЛЗ ПЗ 

Очная форма обучения 

Семестр № 5 

Раздел 1 

Основные направления мо-
лекулярного дизайна биоло-
гически активных веществ 

(БАВ) 

72 12 – 18 42 О 

Тема 1.1 
Основные понятия и цели 
молекулярного дизайна БАВ.  14 2 – 4 8 О 

Тема 1.2 

Оценка биологической ак-
тивности программой PASS 
online (виртуальный скри-

14 2 – 4 8 О 
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№ п/п 
Наименование разделов, 

тем 

Объем дисциплины, час. 
Форма теку-

щего контроля 
успеваемости, 
промежуточ-
ной аттеста-

ции 

Всего 
часов 

Контактная работа 
обучающихся с 

преподавателем по 
видам учебных за-

нятий 

СР 

Л ЛЗ ПЗ 

нинг) 

Тема 1.3 

Квантово-химические расчѐ-
ты в моделировании молекул 
БАВ 

6 2 – – 4 О 

Тема 1.4 

Множественный регрессион-
ный анализ в моделировании 
структур БАВ. Методы по-
строения моделей и валида-
ция 

12 2 – 4 6 О 

Тема 1.5 

Построение структур БАВ с 
заданными свойствами. Пра-
вило Липински 

12 2 – 2 8 О 

Тема 1.6 

Молекулярный докинг про-
граммой AK_QSAR (Моле-
кулярный докинг ЦОГ1 и 2). 
Анализ результатов докинга. 

Промежуточная аттестация 

14 2 – 4 8 
О 

Зачѐт 

Всего: 72 30 42  

Примечание: *Формы текущего контроля успеваемости: опрос (О). 
 

3.2. Содержание дисциплины. 
Раздел 1. Основные направления молекулярного дизайна биологически активных веществ 

(БАВ).Тема 1.1. Основные понятия и цели молекулярного дизайна БАВ. Подходы к выбору канди-
датов в соединения лидеры. Понятия и цели молекулярного дизайна БАВ. Подходы к выбору кан-
дидатов в соединения лидеры. Основы молекулярного дизайна. Цели молекулярного дизайна. 
Классификация направлений молекулярного дизайна. Требования, предъявляемые к соединению 
лидеру. Основные положения: молекулярный дизайн; направления молекулярного дизайна; фар-
макологический скрининг; соединение лидер.Тема 1.2. Оценка биологической активности про-
граммой PASS online (виртуальный скрининг). Оценка биологической активности БАВ програм-
мой PASS online. Проведение виртуального скрининга программой PASS. Определение понятия 
«виртуальный скрининг». Терапевтическая мишень в онлайн сервисе PASS online. Прогноз спек-
тра биологической активности БАВ. Основные положения: виртуальный скрининг; терапевтиче-
ская мишень; спектр биологической активности; профиль биологической активности.Тема 1.3. 
Квантово-химические расчѐты в моделировании молекул БАВ. Компьютерные программы для 
проведения квантово-химических расчѐтов. Квантово-химические расчѐты в моделировании моле-
кул БАВ. Методы квантово-химического расчѐта структур. Квантово-химическое моделирование в 
анализе БАВ. Основные положения: геометрия молекулы; термодинамический дескриптор; ча-
стичный заряд атома; полуэмпирический метод РМ3.Тема 1.4. Множественный регрессионный 



6 

анализ в моделировании структур БАВ. Компьютерные программы для проведения множествен-
ного регрессионного анализа. Множественный регрессионный анализ в моделировании структур 
БАВ. Регрессионный анализ. Основные положения: регрессионный анализ; множественный ре-
грессионный анализ; коэффициент корреляции; коэффициент множественной регрессии.Тема 1.5. 

Построение структур БАВ с заданными свойствами. Правило Липински. Построение структур 
БАВ с заданными свойствами. Основные положения: структурные дескрипторы; константа липо-
фильности; молекулярная масса; константа кислотности и основности; доноры водородной связи; 
акцепторы водородной связи.Тема 1.6. Молекулярный докинг программой AK_QSAR (Молеку-
лярный докинг ЦОГ1 и 2). Анализ результатов докинга. Молекулярный докинг программой 
AK_QSAR (Молекулярный докинг ЦОГ1 и 2). Анализ результатов докинга. Использование фер-
ментов в молекулярномдокинге. Основные положения: молекулярныйдокинг; скоринговые функ-
ции; энергия связывания; межмолекулярная энергия; константа ингибирования. 
 

4. Фонд оценочных средств по дисциплине 

 

4.1. Формы и оценочные средства для текущего контроля. 
 

4.1.1. В ходе реализации дисциплины используется следующая форма текущего контроля успева-
емости обучающихся: опрос. 

 

4.1.2. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости. 
 

Опрос (тема 1.1 «Основные понятия и цели молекулярного дизайна БАВ») 
1. Что лежит в основе молекулярного дизайна?  
2. Приведите классификацию направлений молекулярного дизайна.  
3. Что такое структурно-ориентированный дизайн? 

4. Дайте определение функционально-ориентированного дизайна? 

5. Что такое соединение лидер? 

6. Дайте определение понятию «молекулярный дизайн БАВ». 
7. Опишите принцип отбора соединений в ряды. 
8. Какие преимущества даѐт дизайн БАВ с использованием гомологических рядов? 

9. Какие вы знаете направления молекулярного дизайна? 

10. В чем состоит цель распределения соединений в гомологические  ряды? 

11. С какой целью проводят исследования оценки влияния изменения заместителей в структуре 
молекулы? 

12. В чѐм отличие структурно-ориентированного дизайна от функционально-ориентированного 
дизайна? 

13. Как можно использовать функционально-ориентированный дизайн в поиске соединения-

лидера? 

14. Объясните цели молекулярного дизайна. 
15. В чѐм заключается основной смысл использования соединений-лидеров в поиске БАВ? 

 

4.1.3. Шкала оценивания для текущего контроля: опрос. 

Оценка «отлично» - обучающийся проявляет всестороннее и глубокое знание материала в объѐме 
утвержденной программы дисциплины, дает полные и правильные ответы на вопросы, материал 
излагает последовательно и грамотно. Демонстрирует осознанный подход к изучению дисципли-
ны, т.е. правильно характеризует структурные свойства, обосновывает предлагаемые методы мо-
лекулярного дизайна биологически активных веществ. 
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Оценка «хорошо» - обучающийся проявляет знание всего изученного программного материала, 
даѐт правильные ответы на вопросы. Материал излагает последовательно и грамотно, обосновыва-
ет все положения своего ответа. При ответе допускает небольшие неточности и единичные ошиб-
ки, которые оперативно и самостоятельно исправляет при уточняющих вопросах преподавателя. 
Оценка «удовлетворительно» - обучающийся проявляет знание основного программного материа-
ла, допускает ошибки и неточности при ответе на теоретические вопросы, ошибки исправляет по 
указанию преподавателя, отвечает на дополнительно заданные вопросы. 
Оценка «неудовлетворительно» - обучающийся проявляет незнание основного программного ма-
териала, имеет существенные пробелы в изучении отдельных принципиальных вопросов, при от-
вете на теоретические вопросы допускает существенные ошибки, которые не может исправить 
даже по указанию преподавателя, на дополнительные вопросы не отвечает. 

 

4.2. Формы и оценочные средства для промежуточной аттестации. 
 

4.2.1. Промежуточная аттестация проводится в форме: зачѐт.  
 

4.2.2. Оценочные средства для промежуточной аттестации. 
Вариант 1 

В тестовых заданиях может быть один правильный ответ  
 1. Молекулярный дизайн БАВ это: 
1. Молекулярныйдокинг веществ с ферментом 

2. Рисование формул в химическом редакторе 

3. Конструирование новых химических соединений с заданными свойствами 

4. исследование биологической активности 

 2. Цель молекулярного дизайна БАВ: 
1. Построение структуры с заданными свойствами 

2. Поиск ингибиторов ДНК  
3. Корреляционный анализ 

4. Квантово-химические расчѐты 

 3. Структурно-ориентированный дизайн заключается в: 
1. Создании изомеров БАВ  
2. Молекулярном докинге 

3. Исследовании биологической активности 

4. Создании множества разнообразных новых и экзотических молекулярных конструкций 

 4. Стратегия молекулярного дизайна предполагает: 
1. Качественный поиск БАВ  
3. Глубокое понимание поставленной задачи, изучение молекулярных механизмов целевой функ-
ции вещества 

4. Функциональный дизайн 

5. Регрессионный анализ 

 5. К терапевтическим мишеням при дизайне БАВ с противовоспалительной активностью 
относится 

1. Ферменты циклооксигеназа 1 и 2 

2. Анальгетическая активность  
3. Коагуляция молекулы белка 

4. Активный участок фермента фосфодиэстеразы 
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 6. Прогноз спектра биологической активности в онлайн сервисе PASS online используется 
для: 
1. Квантово- химических расчѐтов 

2. Биологических испытаний БАВ  
3. Построения структур соединений  
4. Поиска БАВ 

 7. Виртуальный скрининг это: 
1. Испытание биологической активности 

2. Метод отбора перспективных БАВ с использованием компьютерных программ  
3. Построение гомологических рядов БАВ  
4. Способ построения структур БАВ 

 8. Какой из приведенных методов квантово-химического расчѐта структур относится к по-
луэмпирическим: 
1. Метод Хартри-Фока (HF) 
2. Метод функционала плотности (DFT) 
3. Метод Parametrison 3 (PM3) 
4. Метод молекулярной механики  
 9. Квантово-химические расчѐты проводят с использованием программы: 
1. Gaussian 03 

2. ACDLabs 

3. ChemDraw 

4. ChemSketch 

 10. К методам проведения квантово-химических расчѐтов относится: 
1. Полуэмпирический метод 

2. Метод молекулярногодокинга 

3. Структурный метод 

4. Фрагментарный метод  
 11. Регрессионный анализ это: 
1. Способ оценки реакционной способности 

2. Моделирование БАВ 

3. Статистический метод исследования влияния одной или нескольких независимых переменных 

4. Исследование биологической активности  
 12. Что такое множественный линейный регрессионный анализ: 
1. Метод установления зависимости одной переменной от двух или более независимых перемен-
ных 

2. Метод установления зависимости от одной переменной  
3. Метод расчѐта средней квадратичной ошибки 

4. Способ оценки правильности построения структуры 

 13. Коэффициент корреляции (R) показывает: 
1. Степень связи между двумя или несколькими независимыми переменными 

2. Точность проведения квантово-химических расчѐтов 

3. Независимость двух переменных друг от друга 

4. Ошибку регрессионной модели  
 14. Какие дескрипторы можно использовать при описании структуры БАВ в качестве 
структурных: 
1. Скрининговые 
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2. Функциональные 

3. Коэффициенты уравнения множественной регрессии 

4. Квантово -химические и физико-химические 

 15. Способ расчѐта структурных дескрипторов БАВ: 
1. Скрининговый 

2. Квантово-химический 

3. Экспоненциальный 

4. физико-химический 

 16. Как проводят оценку моделей «структура-свойство» и «структура-активность» : 
1. С использованием внешней выборки 

2. С использованием теоретически рассчитанных свойств 

3. По типу регрессионного уравнения 

4. С использованием квантово-химических дескрипторов 

 17. В чѐм состоит цель использования синтеза в дизайне БАВ: 
1. Исследование биологической активности 

2. Расчѐт физико-химических дескрипторов 

3. Синтез соединений 

4. Изучение свойств  
 18. С использованием каких компьютерных программ можно проводить расчѐт констант 
липофильности (logP) БАВ : 
1. Gaussian 03 

2. ChemDraw 

3. ChemOfficeи ACD ChemSketch 

4. MicrosoftWord 

 19. Что такое молекулярныйдокинг БАВ: 
1. Способ проведения квантово-химических расчѐтов 

2. Способ построения структуры БАВ 

3. Это метод молекулярного моделирования, который позволяет предсказать наиболее выгодную 
для образования устойчивого комплекса ориентацию и положение одной молекулы по отношению 
к другой 

4. Прогнозирование физико-химических свойств 

 20. Определение «активный центр» фермента: 
1. Участок фермента обладающий гидрофобными свойствами  
2. Область коферментная к лиганду 

3. Это место на его поверхности, где происходит связывание и каталитическое превращение суб-
страта 

4. Используется для расчѐта физико-химических свойств фермента 

 

4.2.3. Шкала оценивания -. 
«зачтено» - правильных ответов 60% и более; 
«незачет» - правильных ответов менее 60%. 
 

 

4.3. Соответствие оценочных средств промежуточной аттестации по дисциплине формируемым 
компетенциям 
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Код ком-
петенции 

Код индикатора до-
стижения компетен-

ции 

Оценочные средства промежуточной аттестации 

Тест 

 ПК-4   ИДПК-4.2. + 

 

4.4. Критерии оценки сформированности компетенций в рамках промежуточной аттестации по 
дисциплине 

Код 
компе-
тенции 

Код инди-
катора до-
стижения 
компетен-

ции 

Структур-
ные эле-

менты оце-
ночных 
средств 

Критерии оценки сформированности компетен-
ции 

Не сформирована Сформирована 

ПК-4 ИДПК-4.2. Тест 

Не знает методы очист-
ки и выделения из ле-
карственного расти-
тельного сырья, спосо-
бы получения и хими-
ческие свойства орга-
нических соединений 

 

Не умеет анализировать 
синтетические методы 
получения и проводить 
качественные реакции 
на функциональные 
группы 

Знает методы очистки и 
выделения из лекарствен-
ного растительного сырья, 
способы получения и хи-
мические свойства органи-
ческих соединений 

 

Умеет анализировать син-
тетические методы получе-
ния и проводить каче-
ственные реакции на функ-
циональные группы 

 

Компетенция считается сформированной на уровне требований к дисциплине в соответ-
ствии с образовательной программой, если по итогам применения оценочных средств промежу-
точной аттестации или их отдельных элементов результаты, демонстрируемые обучающимся, от-
вечают критерию сформированности компетенции.  

Если по итогам проведенной промежуточной аттестации хотя бы одна из компетенций не 
сформирована на уровне требований к дисциплине в соответствии с образовательной программой 
(результаты обучающегося не соответствуют критерию сформированности компетенции), обуча-
ющемуся выставляется оценка «не зачтено». 
 

5. Методические материалы для обучающихся по освоению дисциплины 

 Методические материалы для обучающихся на дисциплине (полный комплект методических 
материалов) находятся в центре ИТ и цифровой трансформации. 

 

6. Учебная литература для обучающихся по дисциплине 

6.1. Основная литература. 
1. Биоорганическая химия : руководство к практическим занятиям / под ред. Н.А. Тюкавкиной. – 

Москва : ГЭОТАР-Медиа, 2016. – 165 с. 
2. Органическая химия : учебник для вузов / Н.А. Ткавкина [и др.] ; под ред. Н.А. Тюкавкиной. – 

Москва : ГЭОТАР-Медиа, 2015. – 640 с. 
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3. Фармацевтическая химия : учебник для вузов / под ред. Г.В. Раменской. – Москва : БИНОМ. 
Лаборатория знаний, 2015. – 467 с. 
4. Фармацевтическая химия : учебник / К. С. Балыклова, А. М. Власов, В. И. Гегечкори [и др.] ; 
под редакцией Г. В. Раменской. — 2-е изд. — Москва : Лаборатория знаний, 2025. — 638 c. — 

ISBN 978-5-93208-911-8. — Текст : электронный // Цифровой образовательный ресурс IPR 
SMART : [сайт]. — URL: https://www.iprbookshop.ru/141316.html (дата обращения: 12.07.2024). — 

Режим доступа: для авторизир. пользователей. 

5. Орлова, А. М. Органическая химия : учебное пособие / А. М. Орлова. — Москва : МИСИ-

МГСУ, Ай Пи Ар Медиа, ЭБС АСВ, 2024. — 230 c. — ISBN 978-5-7264-3441-4. — Текст : элек-
тронный // Цифровой образовательный ресурс IPR SMART : [сайт]. — URL: 

https://www.iprbookshop.ru/140494.html (дата обращения: 08.08.2024). — Режим доступа: для авто-
ризир. пользователей. 

6. Осипова, О. В. Биоорганическая химия : учебное пособие / О. В. Осипова, А. В. Шустов. — 2-е 
изд. — Саратов : Научная книга, 2019. — 367 c. — ISBN 978-5-9758-1886-7. — Текст : электрон-
ный // Цифровой образовательный ресурс IPR SMART : [сайт]. — URL: 

https://www.iprbookshop.ru/81002.html (дата обращения: 14.06.2024). — Режим доступа: для авто-
ризир. пользователей. 

7. Франк Л.А. Биоорганическая химия : учебное пособие / Франк Л.А.. — Красноярск : Сибирский 
федеральный университет, 2018. — 174 c. — ISBN 978-5-7638-3875-6. — Текст : электронный // 
Цифровой образовательный ресурс IPR SMART : [сайт]. — URL: 

https://www.iprbookshop.ru/84320.html (дата обращения: 06.02.2025). — Режим доступа: для авто-
ризир. пользователей. 

 

6.2. Дополнительная литература. 
1. Дрюк В. Г. Биологическая химия : учебное пособие для бакалавриата, специалитета и магистра-
туры / В. Г. Дрюк, С. И. Скляр, В. Г. Карцев. – 2-е изд., перераб. и доп. – Москва : Издательство 
Юрайт, 2019. – 311 с.  
2. Прошкина Е. Н. Молекулярная биология: стресс-реакции клетки : учебное пособие для вузов / 
Е. Н. Прошкина, И. Н. Юранева, А. А. Москалев. – Москва : Издательство Юрайт, 2019. – 101 с.  
3. Стефанов В. Е.  Биоинформатика : учебник для академического бакалавриата / В. Е. Стефанов, 
А. А. Тулуб, Г. Р. Мавропуло-Столяренко. – Москва : Издательство Юрайт, 2019. – 252 с.  
4. Ризниченко Г. Ю.  Математическое моделирование биологических процессов. Модели в биофи-
зике и экологии : учебное пособие для бакалавриата и магистратуры / Г. Ю. Ризниченко. – 2-е изд., 
перераб. и доп. – Москва : Издательство Юрайт, 2019. – 181 с.  
 

 

7. Материально-техническая база, информационные технологии, программное обеспечение и 
информационные справочные системы 

 

 Семинарские и практические занятия проводятся в специализированных учебных аудито-
риях, оснащенных наглядным материалом и литературой, необходимыми для изучения вопросов 
дисциплины: утвержденными методическими указаниями, специальной литературой и современ-
ной нормативной документацией. Каждый обучающийся обеспечен доступом к библиотечным 
фондам академии и кафедры, есть возможность работы с сайтами  BookUp, Сonsultantplus. На лек-
циях и занятиях используется мультимедийный комплекс (ноутбук, проектор).  
Для проведения занятий используются необходимое программное обеспечение: 
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 Программа рисования химических структур ChemAxon (или аналог). 
 Программы для выполнения регрессионного анализа и построения уравнений регрессии: MS 
Excel и Statistica. 
 Программа для подготовки структур макромолекул к вычислительному эксперименту Build-

Model, ChemAxon (или аналог). 
 Программа для квантово-химических расчѐтов CambridgeSoftChemOffice 2010 (или аналог). 
 Программа для молекулярногодокингаAutoDock (или аналог). 
 Программа для визуального анализа результатов докинга VMD (или аналог). 
Программы, разработанные на кафедре фармацевтической химии ФОО ПГФА: 
 Программа для прогнозирования физико-химических дескрипторов и фармакокинетических 
параметров AK_QSAR (logPpKapKb). 

 Программы молекулярногодокинга: AK_QSAR (Молекулярный докинг ЦОГ1 и 2) и AK_QSAR 
(Молекулярный докинг гидролаза E.Coli(S.Aureus)). 
 Программы качественного и количественного прогноза биологической активности: AK_QSAR 
(противовоспалительная активность), AK_QSAR (Анальгетическая активность) и AK_QSAR (про-
тивомикробная активность). 

Образовательные технологии – коммуникативные технологии (собеседование), неимитаци-
онные технологии (лекции, тестирование). 
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АННОТАЦИЯ РАБОЧЕЙ ПРОГРАММЫ ДИСЦИПЛИНЫ 

Б1.В.ДВ.02.02Молекулярный дизайн биологически активных соединений 

 

Код и наименование направления подготовки, профиля:33.05.01 Фармация 

Квалификация (степень) выпускника: Провизор 

Форма обучения: Очная 

Формируемые компетенции: 
ПК-4 Способен участвовать в мониторинге качества, эффективности и безопасности лекар-

ственных средств и лекарственного растительного сырья, проводит заготовку ЛРС с учетом рацио-

нального использования ресурсов лекарственных растений. 
ИДПК-4.2. Проводит анализ фармацевтических субстанций, вспомогательных веществ и 

лекарственных форм экстемпорального изготовления и промышленного производства в соответ-
ствии со стандартами качества. 
Объем и место дисциплины в структуре ОПОПВО: 

Дисциплина по выбору относится к части, формируемой участниками образовательных от-
ношений ОПОПВО, проводится в 5 семестре 3 курса, общая трудоемкость дисциплины – 72 часа / 
2 зачѐтные единицы (з. е.). 

Содержание дисциплины: 
Раздел 1. Основные направления молекулярного дизайна биологически активных веществ 

(БАВ).Тема 1.1. Основные понятия и цели молекулярного дизайна БАВ. Подходы к выбору канди-
датов в соединения лидеры. Включает понятия и цели молекулярного дизайна БАВ, подходы к 
выбору кандидатов в соединения лидеры.Тема 1.2. Оценка биологической активности программой 
PASS online (виртуальный скрининг). Изучает оценку биологической активности БАВ программой 
PASS online. Включает проведение виртуального скрининга программой PASS.Тема 1.3. Кванто-
во-химические расчѐты в моделировании молекул БАВ. Включает в себя изучение типов компью-
терных программ для квантово-химических расчѐтов и проведение квантово-химических расчѐтов 
в моделировании молекул БАВ.Тема 1.4. Множественный регрессионный анализ в моделировании 
структур БАВ. Включает в себя изучение компьютерных программ для проведения множествен-
ного регрессионного анализа и использование множественного регрессионного анализа в модели-
ровании структур БАВ.Тема 1.5. Построение структур БАВ с заданными свойствами. Правило Ли-
пински. В теме рассматривается построение структур БАВ с заданными свойствами и правило Ли-
пински.Тема 1.6. Молекулярный докинг программой AK_QSAR (Молекулярный докинг ЦОГ1 и 
2). Анализ результатов докинга. Изучается молекулярный докинг программой AK_QSAR (Моле-
кулярный докинг ЦОГ1 и 2) и анализ результатов докинга. 

Формы  промежуточной аттестации:.Форма промежуточной аттестации : зачѐт. 
 

 


