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Краткая информация о результатах проведенного научного мероприятия:

Хемоинформатика является мультидисциплинарным направлением в химии, объединяющая химию,

информатику, биологию и статистику. Одной из основных задач ее является разработка подходов для

дизайна новых веществ с заданными свойствами с использованием различных вычислительных подходов.

Считается, что использованием средств хемоинформатики на этапе поисковых исследований и оптимизации

позволяет сократить на 30% разработку новых лекарственных препаратов. Школа-семинар была посвящена

использованию различных подходов хемоинформатики и молекулярного моделирования к решению различных

актуальных задач химии. Акцент был сделан на использовании этих технологий к дизайну лекарств. На Школе

выступили выдающиеся российские и зарубежные ученые - специалисты в области компьютерной химии, в том

числе А. Варнек (University of Strasbourg), А. Тропша (University of North Carolina), В. Соловьев (Институт

физической химии и электрохимии имени А. Н. Фрумкина РАН), И.И. Баскин (МГУ) и другие. Мероприятие

включало в себя лекции по базовым понятиям хемоинформатики, ключевые обзорные доклады, устные

доклады и короткие выступления, обозревающие собственные научные достижения. Кроме этого, была

проведена серия занятий Python в хемоинформатике. Таким образом, участники школы имели возможность не

только изучить базовые представления и концепции хемоинформатики, но также приобрести практические

навыки. Состоялась также постерная сессия. В заключении был проведен круглый стол Преподавание

хемоинформатики и смежных дисциплин: опыт российских и зарубежных университетов, на котором

обсуждались проблемы преподавания хемоинформатики в российских и зарубежных университетах.

Участники отметили высокий уровень проведения мероприятия, выразили желание и в дальнейшем принимать

в нем участие. Можно отметить, что из года в год расширяется география конференции и увеличивается

число участников. Проведение данного мероприятия способствует продвижению бренда КФУ на мировой

арене в первую очередь как одного из мировых центров хемоинформатики и центра, объединяющего

российских специалистов, работающих в области хемоинформатики и дизайна соединений и материалов.

Мероприятие способствовало укреплению международных научных связей и вовлечению ученых КФУ в

международные научные проекты.
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