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KARTA OPISU PRZEDMIOTU - SYLABUS

Nazwa przedmiotu
Bioinformatyka strukturalna

Przedmiot

Kierunek studiow Rok/semestr

Bioinformatyka 3/5

Studia w zakresie (specjalnosg) Profil studiow

- ogdlnoakademicki

Poziom studiow Jezyk oferowanego przedmiotu
pierwszego stopnia polski

Forma studiow Wymagalnosc

stacjonarne obligatoryjny

Liczba godzin

Wyktad Laboratoria Inne (np. online)

15 30 0

Cwiczenia Projekty/seminaria

0 0

Liczba punktow ECTS

4

Wyktadowcy

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

dr hab. inz. Maciej Antczak -
email: maciej.antczak@put.poznan.pl

tel. +48 61 665 3056

Wydziat Informatyki i Telekomunikacji

ul. Piotrowo 2, 60-965 Poznan

Wymagania wstepne

Student rozpoczynajgcy ten modut powinien posiadaé podstawowg wiedze z zakresu biologii
molekularnej oraz umiejetnosci w zakresie wykorzystywania serwerdow obliczeniowych oraz baz danych
udostepnionych w Internecie, programowania w jezyku Python, projektowania stosunkowo prostych
algorytmow oraz wersjonowania kodéw zrodtowych z wykorzystaniem narzedzia Git (np. na platformie
GitHub). Ponadto powinien prezentowac takie postawy jak uczciwos¢, wytrwatosé, kreatywnosc i
szacunek dla innych ludzi. W koncu powinien posiada¢ umiejetnos¢ pozyskiwania informacji ze
wskazanych zrddet czesto w jezyku angielskim.

Cel przedmiotu
Celem przedmiotu jest zapoznanie studenta z podstawowymi pojeciami oraz szeroko wykorzystywanymi
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algorytmami, metodami obliczeniowymi oraz bazami danych stosowanymi podczas badania, analizy i
interpretacji struktur czgsteczek biologicznych. W szczegdlnosci obejmuje to:

1. Przekazanie studentom podstawowej wiedzy w zakresie bioinformatyki strukturalnej ze szczegélnym
uwzglednieniem metod obliczeniowych i algorytmdéw przewidywania, analizy, wizualizacji oraz
poréwnywania struktur molekularnych.

2. Przekazanie studentom podstawowej wiedzy o specjalizowanych bazach danych przechowujgcych
informacje o strukturach czasteczek biologicznych dostepnych Internecie oraz wyksztatcenie w nich
umiejetnosci ich praktycznego wykorzystania.

3. Wyksztatcenie u studentéw umiejetnosci definiowania najwtasciwszych sciezek postepowania,
podczas ktérych analizowane s3 i interpretowane dostepne dane strukturalne, w celu znalezienia
odpowiedzi w ramach rozwazanego problemu badawczego.

4. Nabycie przez studentéw umiejetnosci tworzenia programow, ktére z powodzeniem korzystajg z
interfejséw programistycznych (API) szeroko wykorzystystwanych baz danych oraz serwerdw
obliczeniowych oraz zabezpieczania ich przed niedostepnoscig zewnetrznych zasobow.

5. Wyksztatcenie u studentéw podstawowych umiejetnosci w zakresie modelowania homologicznego,
dynamiki molekularnej oraz dokowania struktur biatek.

Przedmiotowe efekty uczenia sie
Wiedza
W wyniku przeprowadzonych zajeé student:

1. Zna i rozumie podstawowe witasnosci czgsteczek biologicznych oraz procesy biologiczne, ktore
zachodzg z ich udziatem, a ich interpretacje opiera na podstawach empirycznych, wykorzystujgc do tego
celu metody matematyczne, w tym statystyczne oraz uczenia maszynowego.

2. Zna i rozumie zagadnienia z zakresu fizyki przydatne do formutowania i rozwigzywania prostych
problemdw bioinformatycznych, obejmujgce podstawowe wtasnosci struktur molekularnych oraz ich
hierarchiczng organizacje, ktére sg kluczowe podczas analizy zachodzacych interakcji
miedzyczateczkowych.

3. Zna i potrafi zastosowac podstawowe metody, algorytmy i narzedzia w celu projektowania i
wytwarzania oprogramowania dedykowanego integracji oraz interpretacji danych molekularnych w
procesie rozwigzywania zadan bioinformatycznych.

4. Zna i rozumie podstawowe zagadnienia z zakresu bioinformatyki strukturalnej dotyczgce miedzy
innymi modelowania i dokowania molekularnego.

Umiejetnosci
W wyniku przeprowadzonych zajec student:

1. Potrafi pozyskiwac informacje z literatury naukowej, specjalizowanych baz danych przechowujgcych
informacje o strukturach molekularnych oraz innych wtasciwie dobranych Zzrédet np. repozytoria
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otwartego oprogramowania, opublikowane na platformie GitHub, udostepniajace algorytmy i narzedzia
rozwigzujgce problemy bioinformatyki strukturalne;j.

2. Potrafi integrowac réznorodne dane biologiczne i interpretowac uzyskane na ich podstawie
informacje, a takze trafnie wnioskowac oraz formutowac i uzasadnia¢ swoje opinie na podstawie
rezultatow przeprowadzonych eksperymentéw obliczeniowych.

3. Potrafi projektowac oraz wytwarzac specjalizowane przeptywy danych integrujace szeroko stosowane
bazy danych oraz serwery obliczeniowe w celu rozwigzywania problemoéw inspirowanych
zastosowaniami biologicznymi oraz ewaluowac ich obliczeniowa wydajnos¢ oraz praktyczng uzytecznosé.

4. Potrafi stosowac podstawowe techniki i narzedzia informatyczne podczas projektowania algorytmoéw
oraz wytwarzania oprogramowania dedykowanego przewidywaniu oraz analizie struktur czasteczek
biologicznych.

Kompetencje spoteczne
W wyniku przeprowadzonych zaje¢ student:

1. Dostrzega potrzebe ciggtego doksztatcania sie oraz podnoszenia wtasnych kompetencji w zakresie
bioinformatyki strukturalne;j.

2. Potrafi funkcjonowac i wspétdziata¢ w grupie, przyjmujac w niej rézne role oraz potrafi odpowiednio
okreslaé priorytety stuzgce realizacji okreslonego przez siebie lub innych zadania.

3. Praktyczny charakter przedmiotu pozwala studentowi rozwija¢ umiejetnosci przedsiebiorczego
dziatania.

Metody weryfikacji efektow uczenia sie i kryteria oceny

Efekty uczenia sie przedstawione wyzej weryfikowane sg w nastepujgcy sposob:

Wiedza i umiejetnosci zdobyte w ramach kursu (obejmujgcego zaréwno wyktad jak i laboratorium) sg
weryfikowane za pomocg 60-minutowego egzaminu przeprowadzonego w sesji, ktory studenci
rozwigzujg samodzielnie. Egzamin sktada sie z okoto 20 pytan (testowych i otwartych, o zréznicowanej
liczbie punktéw). Prég zaliczeniowy: 50% punktéw.

Umiejetnosci nabyte w ramach éwiczen laboratoryjnych weryfikowane sg na podstawie ocen
czgstkowych uzyskanych z realizowanych podczas zajeé¢ mini-projektéw. W celu uzyskania zaliczenia
laboratorium konieczne jest zaliczenie kazdego z mini-projektéw, a ocena korficowa jest srednig
uzyskanych ocen czgstkowych.

Tresci programowe
Program wyktadu obejmuje nastepujace zagadnienia:
* podstawowe informacje o realizowanym kursie oraz metodach jego zaliczenia,

* podstawowe terminy i pojecia skojarzone z bioinformatyka strukturalng czgsteczek biologicznych,
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* centralny dogmat biologii molekularnej (DNA, RNA, biatko),
* strukturalna i funkcjonalna analiza czasteczek biologicznych,
* hierarchiczna organizacja strukturalna biatek i kwaséw nukleinowych,

* struktura pierwszorzedowa: chemiczne wtasnosci aminokwaséw, format FASTA, lokalne/globalne
dopasowanie sekwencyjne i odpowiadajgce mu algorytmy, macierze substytucji, PSI-BLAST,

* geometria tanicucha polipeptydowego, kati Phi/Psi, wykres Ramachandrana, kowalencyjne i
niekowalencyjne wigzania chemiczne w biatkach,

* struktura drugorzedowa: wigzania wodorowe, ekstrakcja struktury drugorzedowej na podstawie
struktury przestrzennej (np. DSSP), metody przewidywania struktury drugorzedowej , mapy kontaktdw,

* struktura trzeciorzedowa: eksperymentalne metody okreslania struktur przestrzennych czasteczek
biologicznych, formaty: PDBx/mmCIF oraz PDB, definicja problemu fatdowania biatek na podstawie
sekwencji, zwigzek pomiedzy strukturg przestrzenng, a petniong funkcjg czasteczki w komérce,
automatyczne metody przewidywania struktur 3D czgsteczek biologicznych, modelowanie homologiczne
biatek (np. MODELLER), dynamika molekularna (np. GROMACS),

* klasyfikacja struktur przestrzennych biatek (np. SCOP, CATH),
* struktura czwartorzedowa,
* podejscia stuzgce strukturalnemu dopasowywaniu biatek i RNA,

* analiza jakosci struktur 3D czgsteczek biologicznych, szeroko wykorzystywane miary oceny: np. RMSD,
GDT_TS,

* najbardziej popularne narzedzia do wizualizacji struktur przestrzennych czasteczek biologicznych: np.
LiteMol, JSMol, Mol* (rézne sposoby prezentacji struktury: np. Cartoon, Ball and Stick),

* szeroko wykorzystywane repozytoria przechowujgce struktury przestrzenne czgsteczek biologicznych
oraz skojarzone z nimi dodatkowe dane (np. Protein Data Bank, ASTRAL, UniProt),

* przeglad najbardziej popularnych serwerdéw obliczeniowych rozwigzujgcych kluczowe problemy
bioinformatyki strukturalnej (np. |I-TASSER),

* kompleksy biatkowe oraz szeroko stosowane podejscia do dokowania molekularnego (np. HADDOCK),

* biblioteki wspierajgce wytwarzanie oprogramowania dedykowanego analizie i przetwarzaniu struktur
czgsteczek biologicznych (np. biopython).

Cwiczenia laboratoryjne prowadzone sa w formie pietnastu dwugodzinnych zaje¢ odbywajacych sie w
laboratorium komputerowym. W trakcie zaje¢ laboratoryjnych studenci realizujg indywidualnie lub w
grupach dwuosobowych 6-7 mini-projektéw zwigzanych z bioinformatyka strukturalng. Projekty maja
charakter praktyczny i obejmujg zaimplementowanie stosunkowo prostych skryptéw stuzacych do
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rozwigzywania wskazanych problemdw oraz przeprowadzania niezbednych eksperymentéw. Na
realizacje kazdego projektu studenci otrzymajg 2-3 tygodnie w zaleznosci od stopnia jego ztozonosci.
Postepy w pracach sg sprawdzane na biezgco przez prowadzgcego podczas zajec. Lista proponowanych
projektéw jest udostepniana przed rozpoczeciem semestru oraz cyklicznie aktualizowana stosownie do
aktualnego stanu rozwoju bioinformatyki strukturalne;.

Metody dydaktyczne

1. Wyktad: prezentacja multimedialna uzupetniana w razie potrzeby dodatkowymi przyktadami
prezentowanymi na tablicy.

2. Cwiczenia laboratoryjne: ¢wiczenia praktyczne przy komputerze realizowane wedtug okre$lonego
scenariusza, implementacja stosunkowo prostych programoéw oraz ustug sieciowych, projektowanie oraz
przeprowadzanie eksperymentdéw obliczeniowych oraz analiza uzyskanych wynikdw, dyskusja
zastosowanych rozwigzan i prezentacja uzyskanych wynikéw.
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Bilans nakfadu pracy przecietnego studenta

EUROPEISKI SYSTEM TRANSFERU I AKUMULACII PUNKTOW (ECTS)

Godzin ECTS
taczny naktad pracy 100 4,0
Zajecia wymagajgce bezposredniego kontaktu z nauczycielem 45 2,0
Praca wtasna studenta (studia literaturowe, przygotowanie do zajec 55 2,0

laboratoryjnych, przygotowanie do egzaminu, wykonanie projektéw)*

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




