分子模拟及实验
课程编号：CHEM004600                 学分： 3               学时： 54
先修课程：                 替代课程：无

一、课程简介
分子模拟及实验是应用量子力学以及分子力学原理模拟或仿真分子运动的微观行为。它广泛应用于计算化学、计算生物学、 材料科学等领域，用来解释各种化学反应、红外光谱、拉曼、NMR等的理论，以及研究原子、分子、蛋白质、DNA、材料等的性质。本课程主要是介绍分子模拟的方法原理与常用技术，使同学们掌握“阅读并理解文献中与分子模拟相关的内容”所需的背景知识，让学生亲自动手, 上机实习, 把书本上抽象的的概念和公式具体化、程序化, 并用于解决实际的化学问题。培养学生融会贯通的能力，锻炼学生的思维能力，提高学生的理论水平，为以后的科研工作打下良好的基础。

二、教学主要内容
第1章  分子力学模拟概论                                  3学时 

第2章  分子力学力场的形式, 力场的参数化                  6学时
第3章  分子构象分析方法                                  3学时
第4章  分子动力学                                        3学时
第5章 蒙特卡罗模拟                                       6学时
期中考试                                                  2学时
第6章  分子结构的自动构建                                6学时
第7章 自由能计算                                         6学时
第8章 分子间相互作用，分子对接                           3学时
第9章  QM/MM                                               3学时
第10章 分子模拟方法在蛋白质结构预测与药物设计中的应用    9学时
期末考试                                                  4学时
三、适用专业
化学和应用化学。
四、教学方式
课堂讲授式教学
五、考核方式
出勤（5%）+ 预习 （10%） + 上机 （20%） + 实验报告（75%）
六、参考书目： 
  1、Andrew R. Leach, Molecular modeling: principles and applications,                                                   2nd ed., Pearson Education, Harlow, 2001.
  2、蛋白质结构预测与分子设计，来鲁华等，北京大学出版社，1993。
  3、陈敏伯，计算化学—从理论化学到分子模拟，科学出版社，北京，       2009。
  4、Jonathan M. Goodman, Chemical applications of molecular modeling,     The royal society of chemistry, Cambridge, 1998.
软  件：ORIGIN、CHEM3D（MOPAC、GAMESS、JAGUAR）、SHMO

编  程：FORTRAN、JAVA
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