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Wymagania wstepne

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

Cel przedmiotu

Przyswojenie przez studentow wiedzy teoretycznej oraz praktycznej w zakresie modelowania
molekularnego makroczgsteczek biologicznych. Szczegbétowe cele to zaznajomienie studentow z metodami
konstrukcji oraz modyfikacji ztozonych bioczgsteczek, jak rowniez mozwliwosciom prognozowania ich
wiasciwosci metodami in silico.

Przedmiotowe efekty uczenia sie



Wiedza:

- zna i rozumie w pogtebionym stopniu zagadnienia z zakresu metod matematyki, statystyki,

optymalizacji i sztucznej inteligencji przydatne do modelowania i analizy procesoéw biologicznych

- zna i rozumie metody, techniki i narzedzia wykorzystywane w procesie rozwigzywania ztozonych zadan
bioinformatycznych, gtdéwnie o charakterze inzynierskim

- Zna i rozumie szczegotowe zagadnienia z zakresu modelowania i analizy systemow biologicznych oparte
na solidnych podstawach teoretycznych

- zna i rozumie szczegotowe zagadnienia z zakresu bioinformatyki strukturalnej oparte na solidnych
podstawach teoretycznych

Umiejetnosci:

- potrafi biegle wykorzystywac i integrowac informacje pozyskane z literatury i zrédet elektronicznych, w
jezyku polskim i angielskim, dokonywac ich oceny, krytycznej analizy, syntezy oraz tworczej interpretacji
- potrafi wyciggac¢ wnioski, jasno formutowac i wyczerpujgco uzasadnia¢ swoje opinie na podstawie
danych pochodzgcych z ré6znych zrédet

- potrafi stosowac wiedze z zakresu biochemii i nauk pokrewnych do rozwigzywania problemow
bioinformatycznych

- potrafi pod kierunkiem opiekuna naukowego planowac¢ i wykona¢ zadania badawcze, w tym o
charakterze inzynierskim, z wykorzystaniem metod analitycznych, symulacyjnych oraz
eksperymentalnych

- potrafi stosowac¢ metody matematyczne (w tym statystyczne) oraz specjalistyczne techniki i narzedzia
informatyczne do opisu proceséw i analizy danych biologicznych

Kompetencje spoteczne:

- jest gotdéw do okreslania priorytetow stuzgcych realizacji zadania zdefiniowanego przez siebie lub
innych i podejmowania dziatarh zmierzajgcych do realizacji zadan w sposéb przedsiebiorczy

- jest gotdéw do okreslania priorytetow stuzgcych realizacji zadania zdefiniowanego przez siebie lub
innych i podejmowania dziatann zmierzajgcych do realizacji zadan w sposob przedsiebiorczy

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

Ocena ksztattujgca:

Wyktad

Kazdy kolejny wyktad bedzie rozpoczynat sie od zwieztego podsumowania zagadnienn omawianych w
ramach poprzedniego tematu wraz z krétkg dyskusjg dotyczacg zrozumienia i umiejetnosci zastosowania
wiedzy w praktyce. Pozwoli to ocenié¢ czy studenci przyswoili materiat.

Laboratoria

W trakcie cyklu zaje¢ laboratoryjnych wiedza studentéw zostanie zweryfikowana poprzez realizacje
zadan programowych. Kazdorazowo bedg powtarzane elementy, ktére pojawity sie na poprzednich
zajeciach, co pozwoli przeanalizowac stopien ich opanowania przez studentéw.

Ocena podsumowujgca:

Wyktad

Po zakonczeniu cyklu wyktadow wiedza studentéw zostanie zweryfikowana w ramach egzaminu
pisemnego z 10 otwartymi pytaniami dotyczgcymi zagadnieh teoretycznych i praktycznych. Warunkiem
zaliczenia jest uzyskanie ilosci punktow wiekszej niz 50% przyjetego maksimum.

Laboratoria

Na koncu cyklu zaje¢ laboratoryjnych zostanie przeprowadzone kolokwium praktyczne ze znajomosci
metod modelowania molekularnego, obejmujgcego trzy zadania. Warunkiem zaliczenia jest poprawne
rozwigzanie zadan programowych oraz uzyskanie ilosci punktow wiekszej niz 50% przyjetego maksimum.

Tre$ci programowe

W ramach przedmiotu zostang omowione zagadnienia dotyczgce zasad modelowania molekularnego
bioczgsteczek.

Tematyka zaje¢

W ramach przedmiotu omowione zostang nastepujgce zagadnienia teoretyczne: struktury bioczgsteczek
(rzedowos¢, stabilizacja wigzaniami), tworzenie struktur biopolimerowych (struktury monomerow,



wptyw na konformacje biologicznych oligo- i polimerow), wspomagana komputerowo analiza widm w
podczerwieni (analiza i interpretacja modelu i rzeczywistych wynikow), praktyczne zastosowanie funkcji
periodic box (symulacja zachowania zwigzkéw w srodowisku rozpuszczalnika). W dalszej czesci wykfadu
przyblizone zostang podstawowe zagadnienia z zakresu chemii supramolekularnej, makrostruktur,
biopolimeréw oraz wspomagana komputerowo interpretacja analiz strukturalnych.

Ponadto, zrealizowane zostang zajecia dotyczgce wiedzy praktycznej w zakresie zasad modelowania
molekularnego - analiza kluczowych parametrow geometrycznych w zaawansowanych strukturach
biomolekut, réznice wynikajgce z poziomu modelowania molekularnego w kontekscie makrostruktur i
uktadow wieloczgsteczkowych, wykorzystanie symulacji komputerowych i eksperymentalnych danych
do analizy strukturalnej, oddziatywanie makrobioczgstek z wybranymi zwigzkami o istotnej roli
biologicznej, potencjalne problemy wystepujgce w uktadach wieloczgsteczkowych, korzystanie z baz
danych do szybkiego konstruowania struktur biomolekut.

Metody dydaktyczne

Wykfad obejmujgcy multimedialng prezentacje omawianych tresci oraz angazowanie studentow w
dyskusje naukowe.

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

Godzin ECTS
taczny naktad pracy 125 5,00
Zajecia wymagajgce bezposredniego kontaktu z nauczycielem 60 2,50
Praca wtasna studenta (studia literaturowe, przygotowanie do zajec 65 2,50
laboratoryjnych/éwiczen, przygotowanie do kolokwidow/egzaminu,
wykonanie projektu)




