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Tematika:

* A kémiai informatika célja és torténete

*  Molekulédk reprezentacidja: SMILES, InChl, molekulafelszinek, grafok,
kotésmatrixok, fileformatumok: MOL, SDF, PDB...

» Sztereokémia, 3D szerkezetek reprezentacioja

* Reakciok leirdsa

» Adateldkészités, adatfeldolgozas, adatbazisok

» Potencialisenergia-(hiper)feliiletek ¢és a feltérképezésiikre alkalmas modszerek

» Erdterek jellemzo6i, molekuladinamika

* QGyodgyszerkutatas €s molekularis informatika

* Ligandum-receptor kdlcsonhatasok modellezése: dokkolas és QSAR



