POLITECHNIKA POZNANSKA

EUROPEISKI SYSTEM TRANSFERU I AKUMULACII PUNKTOW (ECTS)
pl. M. Sktodowskiej-Curie 5, 60-965 Poznan

KARTA OPISU PRZEDMIOTU - SYLABUS

Nazwa przedmiotu
Zaawansowane metody modelowania molekularne

Przedmiot

Kierunek studiow Rok/semestr

Bioinformatyka 2/4

Studia w zakresie (specjalnosg) Profil studiow

- ogdlnoakademicki

Poziom studiow Jezyk oferowanego przedmiotu
drugiego stopnia polski

Forma studiow Wymagalnosc

stacjonarne obieralny

Liczba godzin

Wyktad Laboratoria Inne (np. online)

15 15 0

Cwiczenia Projekty/seminaria

0 0

Liczba punktow ECTS

2

Wyktadowcy

Odpowiedzialny za przedmiot/wyktadowca: Odpowiedzialny za przedmiot/wyktadowca:

drinz. tukasz tawniczak

e-mail: lukasz.lawniczak@put.poznan.pl
tel. 61 665 35 34

Wydziat Technologii Chemicznej

ul. Berdychowo 4, 60-965 Poznan

Wymagania wstepne

Na etapie rozpoczecia zaje¢ student powinien posiadaé podstawowg wiedze w zakresie modelowania
molekularnego (np. tworzenie modeli prostych i ztozonych czasteczek, optymalizacja geometryczna)
oraz relacji struktura-energia (np. wptyw zmiany konformacji oraz wigzan wodorowy na energie uktadu).
Ponadto, student powinien posiadaé praktyczne umiejetnosci obstugi oprogramowania do modelowania
molekularnego, nabyte podczas studiéw pierwszego stopnia.

Cel przedmiotu
Przyswojenie przez studentow wiedzy teoretycznej oraz praktycznej w zakresie zaawansowanych metod
modelowania molekularnego. Szczegétowe cele to zaznajomienie studentéw z metodami konstrukcji
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oraz modyfikacji uktadéw wieloczgsteczkowych, jak rdwniez wykonywanie bilansu energetycznego dla
systemow o zréznicowanych wtasciwosciach.

Przedmiotowe efekty uczenia sie

Wiedza

K_WO03 absolwent zna i rozumie w pogtebionym stopniu zagadnienia z zakresu wybranych nauk $cistych
przydatne do modelowania procesdw biologicznych P7U_W

K_WO04 absolwent zna i rozumie metody, techniki i narzedzia wykorzystywane w procesie rozwigzywania
ztozonych zadan bioinformatycznych, gtéwnie o charakterze inzynierskim P7U_W

K_WO09 absolwent zna i rozumie szczegdétowe zagadnienia z zakresu modelowania i analizy systeméw
biologicznych oparte na solidnych podstawach teoretycznych P7U_W

Umiejetnosci
K_UO01 absolwent potrafi biegle wykorzystywac i integrowaé informacje pozyskane z literatury i zrédet
elektronicznych, w jezyku polskim i angielskim, dokonywac ich interpretacji i krytycznej oceny P7U_U

K_U02 absolwent potrafi wycigga¢ wnioski, jasno formutowac i wyczerpujgco uzasadniaé swoje opinie
na podstawie danych pochodzacych z réznych zrédet P7U_U

K_U06 absolwent potrafi pod kierunkiem opiekuna naukowego planowac i wykona¢ zadania badawcze z
wykorzystaniem metod analitycznych, symulacyjnych oraz eksperymentalnych P7U_U

Kompetencje spoteczne
K_KO1 absolwent jest gotéw do uczenia sie przez cate zycie, inspirowania i organizowania procesu
uczenia sie innych oséb P7U_K

K_KO3 absolwent jest gotéw do okreslania priorytetdéw stuzgcych realizacji zadania zdefiniowanego przez
siebie lub innych P7U_K

K_KO8 absolwent jest gotéw do systematycznego aktualizowania swojej wiedzy z zakresu biologii i
informatyki oraz dostrzegania mozliwosci jej praktycznego zastosowania P7U_K

Metody weryfikacji efektdw uczenia sie i kryteria oceny
Efekty uczenia sie przedstawione wyzej weryfikowane sg w nastepujgcy sposob:
Wyktad:

Po zakonczeniu cyklu wyktadéw wiedza studentdw zostanie zweryfikowana w ramach zaliczenia
pisemnego z 5 otwartymi pytaniami dotyczgcymi zagadnien teoretycznych i praktycznych. Warunkiem
zaliczenia jest uzyskanie ilosci punktéw wiekszej niz 50% przyjetego maksimum.

Laboratoria:

W trakcie cyklu zajec¢ laboratoryjnych wiedza studentéw zostanie zweryfikowana poprzez realizacje
zadan programowych. Na koricu cyklu zaje¢ laboratoryjnych zostanie przeprowadzone kolokwium
praktyczne ze znajomosci metod modelowania molekularnego, obejmujgcego trzy zadania. Warunkiem
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zaliczenia jest poprawne rozwigzanie zadan programowych oraz uzyskanie z kolokwium ilosci punktow
wiekszej niz 50% przyjetego maksimum.

Tresci programowe

W ramach przedmiotu omdéwione zostang nastepujgce zagadnienia teoretyczne: energetyczne podstawy
struktur wielorzedowych (oddziatywania pomiedzy grupami funkcyjneymi i kluczowe parametry
strukturalne), tworzenie monowarstwy solwatacyjnej i modelowanie interakcji z makroczasteczkami
(okreslanie oddziatywan na przyktadzie bioczgsteka-woda), wykorzystanie metod modelowych do
analizy i interpretacji rzeczywistych struktur (analiza widm IR), symulacja procesu polimeryzacji
(definiowanie monomerdw, przebieg procesu tgczenia meréw i jego konsekwencje strukturalne oraz
energetyczne).

Ponadto, zrealizowane zostang zajecia dotyczgce wiedzy praktycznej w zakresie podstawowych zasad
modelowania molekularnego - funkcja conformational search jako narzedzie zautomatyzowanej analizy
izomerow konformacyjnych, dobér parateréw i potencjalne problemy w uktadach wieloczgsteczkowych,
interpretowanie widm przy uzyciu modeli prognostycznych jako szybkie narzedzie do analizy struktur,
proces polimeryzacji i relacja struktura-energia dla uktadéw polimerowych.

Metody dydaktyczne

Wyktad obejmujgcy multimedialng prezentacje omawianych tresci oraz angazowanie studentéw w
dyskusje naukowe.

Laboratoria obejmujgce praktyczne umiejetnosci w zakresie obstugi oprogramowania i rozwigzywania
problemdw dotyczgcych modelowania molekularnego.
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Bilans nakfadu pracy przecietnego studenta

EUROPEISKI SYSTEM TRANSFERU I AKUMULACII PUNKTOW (ECTS)

Godzin ECTS
taczny naktad pracy 50 2,0
Zajecia wymagajace bezposredniego kontaktu z nauczycielem 30 1,5
Praca wtasna studenta (studia literaturowe, przygotowanie do 20 0,5

zaje¢ laboratoryjnych, przygotowanie do kolokwiéw/zaliczenia)*

1 . sy 2 . 7 . o
niepotrzebne skresli¢ lub dopisa¢ inne czynnosci




