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Wymagania wstepne

Osoba podejmujgca studia na Il stopniu Bioinformatyki powinna mie¢ osiggniete efekty ksztatcenia z |
stopnia tego kierunku studiéw, zdefiniowane w Uchwale Senatu PP - efekty te prezentowane sg w serwisie
internetowym Wydziatu Informatyki i Telekomunikacji. Student rozpoczynajacy niniejszy modut powinien
posiada¢ podstawowg wiedze o biologii strukturalnej, teorii algorytméw, programowaniu, bazach danych
oraz algorytmach kombinatorycznych. Powinien posiada¢ umiejetnos¢ rozwigzywania podstawowych
problemow z zakresu programowania i analizy danych biologicznych. Ponadto w zakresie kompetenc;ji
spotecznych student winien prezentowac takie postawy jak uczciwos$¢, odpowiedzialnosé, wytrwatosé,
ciekawos¢ poznawcza, kreatywnosc, kultura osobista, szacunek dla innych ludzi.



Cel przedmiotu

1. Przekazanie studentom podstawowej wiedzy o algorytmach i metodach optymalizacji stosowanych do
rozwigzywania podstawowych problemow wspotczesnej biologii, biochemii i bioinformatyki strukturalnej
RNA oraz o najlepszych narzedziach umozliwiajgcych magazynowanie, przetwarzanie, analize i
pozyskiwanie danych biologicznych o czgsteczkach kwaséw nukleinowych. 2. Zapoznanie studentow z
architekturg najpopularniejszych narzedzi stosowanych w bioinformatyce strukturalnej RNA, zaréwno
prekursorskich, jak i tych stosowanych dzis, w tym najnowszych modeli opartych na uczeniu maszynowym.
Nacisk potozony jest na wady i zalety stosowanych rozwigzan, ich ograniczenia (ktérych zazwyczaj nie sg
Swiadomi uzytkownicy tych systeméw), wykorzystywane technologie, jakos¢ otrzymywanych rozwigzan, ich
wiarygodnosc¢ oraz sposoby weryfikacji wynikéw. 3. Rozwinigcie u studentow umiejetnosci
matematycznego modelowania oraz rozwigzywania problemow obliczeniowych w biochemii i biologii
strukturalnej RNA przy pomocy zaréwno prostych, jak i zaawansowanych algorytméw i modeli
bioinformatycznych, umiejetnosci przygotowywania danych dla modeli gtebokiego uczenia i trenowania
tych modeli oraz testowania nowych metod obliczeniowych.

Przedmiotowe efekty uczenia sie

Wiedza:

1. Ma rozszerzong i pogtebiong wiedze na temat modeli matematycznych, statystycznych,
optymalizacyjnych oraz modeli sztucznej inteligencji stosowanych do reprezentowania struktury
czgsteczek kwasow nukleinowych na réznym poziomie szczegoétowosci, ich modelowania oraz analizy
procesow przebiegajgcych z udziatem tych czgsteczek.

2. Zna metody, techniki i narzedzia wykorzystywane w procesie rozwigzywania ztozonych zadan z
zakresu analizy struktur RNA, gtéwnie o charakterze inzynierskim.

3. Zna architekture oraz szczegoty funkcjonalnosci najpopularniejszych strukturalnych repozytoriow
danych oraz algorytméw wspomagajgcych obliczenia strukturalne (przewidywanie struktur,
rozwigzywanie struktur, ewaluacja i poréwnywanie struktur, klastrowanie, etc).

4. Zna zagadnienia z zakresu modelowania i analizy systemdw oraz struktur biologicznych oparte na
solidnych podstawach teoretycznych.

5. Ma szczegodtowg wiedze na temat komputerowego modelowania procesow przewidywania,
modelowania, poréwnywania i ewaluacji struktur molekularnych.

6. Ma opartg na solidnych podstawach teoretycznych szczegdtowg wiedze na temat planowania badan,
optymalizaciji i efektywnych algorytméw wykorzystywanych w bioinformatyce strukturalnej RNA. Zna
dziatanie szeregu najwazniejszych historycznie i najpopularniejszych algorytméw do przewidywania i
obliczania struktur, znajdowania wspolnych podstruktur, dopasowywania struktur.

7. Wie, w jakim kierunku rozwijajg sie metody obliczeniowe dla problemdw istotnych w biologii i
biochemii strukturalnej RNA wymagajgcych wspomagania algorytmicznego oraz jakie metody proponuje
sie dla nowych problemow w bioinformatyce strukturalnej.

Umiejetnosci:

1. Wykorzystuje i interpretuje informacje pozyskane z literatury dotyczgcej ogélnych problemow
bioinformatyki strukturalnej RNA, jak i zrédet specjalistycznych (publikacji naukowych w czasopismach
typu Bioinformatics, BMC Bioinformatics, Nucleic Acids Research, Nature Methods, itp.; serwisow i
portali internetowych z dziedziny). Dokonuje interpretacji i krytycznej oceny tresci.

2. Stosuje zaawansowane techniki i narzedzia informatyczne do rozwigzywania problemoéw
biologicznych i potrafi oceni¢ ich przydatnosc.

3. Stosuje wiedze z zakresu biochemii i nauk pokrewnych do rozwigzywania problemow bioinformatyki
strukturalnej czasteczek RNA (np. modelowania, adnotowania, oceny struktur).

4. Pod kierunkiem opiekuna naukowego planuje i wykonuje zadania badawcze (np. modelowanie
struktury z wykorzystaniem narzedzi bioinformatycznych, ocena jakosci modeli RNA, klastrowanie
struktur na podstawie ich podobienstw i réznic) z wykorzystaniem poznanych metod obliczeniowych.
5. Stosuje metody matematyczne oraz specjalistyczne techniki i narzedzia informatyczne do
reprezentacji, przetwarzania oraz analizy danych strukturalnych opisujacych architekture kwasow
nukleinowych na réznych poziomach szczegdtowosci.

6. Potrafi projektowac i tworzy¢ oprogramowanie komputerowe do rozwigzywania wybranych
problemow bioinformatyki strukturalnej uzywajgc wtasciwych metod, technik i narzedzi.

7. Przygotowuje w jezyku polskim i angielskim prezentacje wynikéw swoich prac badawczych
(sprawozdania, prezentacje z wykonania projektu) oraz dyskutuje wyniki tych badan w srodowisku
naukowym.

8. Potrafi ocenic¢ przydatnosé nowych osiggnie¢ w zakresie bioinformatyki i biochemii, zwtaszcza w



przetwarzaniu i analizie danych strukturalnych RNA.

Kompetencje spoteczne:

1. Rozumie potrzebe uczenia sie przez cate zycie (na zajeciach przedstawiane sg najnowsze osiggniecia w
dziedzinie bioinformatyki strukturalnej; réwniez student ma mozliwos¢ prezentacji tematu dotyczgcego
najnowszych probleméw i ich rozwigzan).

2. Potrafi wspétdziatac i pracowac w grupie (okazjg do praktykowania pracy grupowej sg zajecia
laboratoryjne z przedmiotu).

3. Rozumie potrzebe systematycznego zapoznawania sie z czasopismami naukowymi i
popularnonaukowymi w celu poszerzania i pogtebiania wiedzy bioinformatyczne;.

4. Wykazuje tworczg postawe w zyciu zawodowym i spotecznym.

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

Ocena formujgca

a) w zakresie wykfadow weryfikowanie zatozonych efektow ksztatcenia realizowane jest przez:

» odpowiedzi na pytania dotyczgce materiatu omowionego na poprzednich wykfadach

b) w zakresie laboratoriéw weryfikowanie zatozonych efektéw ksztatcenia realizowane jest przez:

* ocene umiejetnosci zwigzanych z realizacjg ¢wiczen laboratoryjnych

* oceneg sprawozdan przygotowywanych czesciowo w trakcie zajec, a czesciowo po ich zakonczeniu
* ocene i ,obrone” zrealizowanych przez studenta ¢wiczen laboratoryjnych.

Ocena podsumowujgca

a) w zakresie wyktadow weryfikowanie zatozonych efektow ksztatcenia realizowane jest przez:

* ocene wiedzy i umiejetnosci wykazanych na egzaminie pisemnym, sktadajgcym sie z 5 pytan (po 3
punkty za pytanie). 20% pytan ma charakter testu wielokrotnego wyboru, a pozostata czes¢ ma
charakter problemowy. Wszystkie pytania egzaminacyjne dotyczg zagadnien omowionych podczas
wyktadow oraz zajec laboratoryjnych. Pozytywne zaliczenie egzaminu jest mozliwe jesli student uzyska
tgcznie co najmniej 8 punktow.

* omowienie wynikow egzaminu

b) w zakresie laboratoriéw weryfikowanie zatozonych efektéw ksztatcenia realizowane jest przez:

* ocene wiedzy i umiejetnosci zwigzanych z tresciami przekazywanymi na ¢wiczeniach poprzez
kolokwium koncowe

 zestawienie ocen wystawionych w trakcie semestru w postaci sredniej wazonej, w skfad ktorej
wchodzg oceny czgstkowe wystawiane za wykonane projekty, sprawozdania oraz aktywnos¢ wykazang
podczas zajec.

Aktywnosé podczas zajeé premiowana jest dodatkowymi punktami, w szczegolnosci za:

* omowienie dodatkowych aspektow zagadnienia,

* przygotowanie kroétkiej prezentacji dotyczgcej problemu z zakresu bioinformatyki strukturalnej
nieprezentowanego przez wyktadowce,

* efektywnos$¢ zastosowania zdobytej wiedzy podczas rozwigzywania zadanego problemu,

* uwagi prowadzgce do udoskonalenia materiatéw dydaktycznych lub procesu dydaktycznego.

Tre$ci programowe

Program wykfadu obejmuje nastepujgce zagadnienia. Pierwszy wyktad stanowi ogdlne wprowadzenie do
bioinformatyki strukturalnej RNA, w ktorym przedstawione sg kluczowe kwestie wspoétczesnej dziedziny
wraz z charakterystykg dostepnych rozwigzan pod katem wymagan, ograniczen i ztozonosci
obliczeniowej. Drugi wykfad poswiecony jest strukturze drugorzedowej RNA - jej klasyfikaciji,
reprezentacjom oraz metodom modelowania. Studenci poznajg zasady parowania zasad, typowe
motywy oraz sposoby zapisu i wizualizacji struktur RNA w réznych formatach. Omawiane sg takze
klasyczne i nowoczesne algorytmy przewidywania struktur drugorzedowych, w tym metody oparte na
programowaniu dynamicznym, termodynamice oraz gtebokich sieciach neuronowych, wraz z ich
zaletami i ograniczeniami. Trzeci wyktad wyjasnia metody eksperymentalne biologii strukturalnej, takie
jak krystalografia rentgenowska, spektroskopia NMR i mikroskopia krioelektronowa, oraz komputerowe
techniki modelowania tréjwymiarowej struktury RNA, w tym metody szablonowe i oparte na uczeniu
gtebokim. Podkresla znaczenie jakosci danych, ograniczen metod oraz role predykcji w badaniach
strukturalnych RNA. Czwarty wykfad koncentruje sie na wizualizacji i adnotacji struktur 3D RNA,
prezentujgc metody wizualizacji molekularnej, rozne reprezentacje strukturalne i formaty danych oraz
nowoczesne narzedzia do identyfikacji i wizualizacji pseudoweziéw. W kolejnym wyktadzie omawiana



jest walidacja i ocena modeli struktur RNA, ze szczegdlnym uwzglednieniem zagadnien topologicznych,
takich jak wezty i splatania w czgsteczkach RNA. Studenci poznajg metody oceny jakosci modeli,
narzedzia walidacyjne oraz biologiczne i obliczeniowe aspekty splgtah. W dalszej czesci omawiane sg
algorytmy i miary ilosciowe do poréwnywania struktur na réznych poziomach reprezentacji oraz ich
praktyczne zastosowania w ocenie predykcji i identyfikacji motywow strukturalnych. Wyktad szésty
poswiecony jest metodom oceny doktadnoéci predykciji modeli 3D RNA, obejmujgcym miary
geometryczne, algorytmy optymalnego dopasowania, a takze zaawansowane metody analizy kontaktow
i topologii, takie jak katy torsyjne i indeksy deformacji. Kolejny wyktad wprowadza metody symulacji
Monte Carlo i ich zastosowanie w bioinformatyce strukturalnej, omawiajgc geneze metody, roznice
miedzy symulacjami deterministycznymi a stochastycznymi, oraz przyktady zastosowan, w tym
szczegobtowy opis algorytmu Metropolisa i symulacji na przyktadzie programu do modelowania uktadow
makromolekularnych. Podczas nastepnego wyktadu omawiane sg podstawy mechaniki i dynamiki
molekularnej, w szczegodlnosci rownania ruchu, funkcje potencjatu i sity dziatajgce na atomy.
Przedstawione sg rézne pola sitowe stuzgce do opisu oddziatywan molekularnych oraz ich zastosowania
w modelowaniu struktur biomolekut. Wyktad obejmuje takze wprowadzenie do mechaniki statystyczne;j
oraz podstawowe techniki symulacyjne, takie jak minimalizacja energii, equilibracja i probkowanie, ze
szczegolnym uwzglednieniem istotnych parametréw symulacji oraz warunkéw brzegowych. Ostatni
wyktad przewidziany jest na prezentacje studenckie, podczas ktdrych ochotnicy przedstawiajg wybrane
przez siebie najnowsze problemy i wyzwania bioinformatyki strukturalnej RNA.Cwiczenia laboratoryjne
zwigzane sg $cisle z tematykg wyktadéw. Wyktad stanowi wprowadzenie teoretyczne. Podczas ¢wiczen
laboratoryjnych studenci uczg sie praktycznego wykorzystania narzedzie omawianych podczas wyktadu
oraz implementujg wtasne metody do rozwigzywania prostych probleméw bioinformatycznych.
Cwiczenia laboratoryjne odbywajg sie w formie dwugodzinnych zaje¢ w laboratorium komputerowym i
majg charakter praktyczny, przygotowujgc studentéw do samodzielnego korzystania z narzedzi i
bibliotek programistycznych. Program obejmuje szeroki zakres zagadnien, mocno powigzanych z
tematykg wyktadow, takich jak zgtebianie kanonicznej struktury drugorzedowej RNA, formaty zapisu
oraz definicje motywow strukturalnych. Studenci opracowujg konwertery formatow z funkcjg
heurystycznego rozwigzywania problemu przypisania rzedu pseudoweztéw i narzedzia do identyfikacji
motywow. Uczg sie przewidywania struktur 2D RNA na podstawie sekwencji i alignmentu,
porownywania struktur, analizowania par niekanonicznych oraz wykrywania ewolucyjnie zachowanych
modutéw 3D RNA. Cwiczenia obejmujg réwniez adnotacje struktur drugorzedowych z wykorzystaniem
wspotrzednych atomowych, klasyczne metody poréwnywania struktur 3D, a takze symulacje dynamiki
molekularnej, od zasady uruchamiania symulaciji, przez analize wynikow, do realizacji wtasnych
projektow. W programie planowane sg rowniez zajecia z modelowania struktur z uzyciem najnowszych
modeli sztucznej inteligencji, w tym zadania zwigzane z predykcjg tréjwymiarowych struktur RNA,
prognozowaniem niekanonicznych parowan w strukturze 2D oraz ogélng oceng jakosci modeli. Studenci
uczg sie przygotowywac zbiory danych radzgc sobie z problemami redundancji danych i data leakage, a
takze budujg pipeline do automatycznej analizy i filtrowania danych, bazujgc na rozwigzaniach takich jak
RNAS3DB. Dodatkowo, ¢wiczenia obejmujg porownanie metod Al (ptytkiego i gtebokiego uczenia
maszynowego) z metodami klasycznymi w celu oceny skutecznosci i wptywu réznych zbiorow testowych
na wyniki obliczen. W ramach zajec przewidziane sg takze zadania zwigzane z uzyciem gtebokich sieci
neuronowych do wykrywania konserwatywnych wzorcéw w miejscach wigzan RNA-biatko, majgce na
celu pogtebienie rozumienia funkcji i struktury tych biomolekut.

Tematyka zaje¢

Tematyka zaje¢ obejmuje zagadnienia zwigzane z pozyskiwaniem danych o strukturach RNA w drodze
eksperymentow obliczeniowych oraz laboratoryjnych, przetwarzaniem danych strukturalnych na
réznych poziomach szczegétowosci, analizg cech strukturalnych, wizualizacjg danych, klasyfikacjg
topologii, adnotowaniem struktur, wyszukiwaniem motywoéw, referencyjng i bezreferencyjng oceng
struktur, wykrywaniem nieprawidtowosci w modelach strukturalnych oraz modelowaniem struktur z
udziatem lub bez udziatu danych eksperymentalnych. Zajecia obejmujg prace z metodami klasycznymi
oraz modelami gtebokiego uczenia.

Metody dydaktyczne

1. Wykifad: prezentacja multimedialna, prezentacja ilustrowana przyktadami podawanymi na tablicy,
pokaz multimedialny.

2. Cwiczenia laboratoryjne: rozwigzywanie zadan, ¢wiczenia praktyczne, wykonywanie eksperymentow
obliczeniowych, dyskusja, praca w zespole, pokaz multimedialny, warsztaty, gry integracyjne, studium



przypadkdéw.

Literatura

Podstawowa:
1. J. Gu, P.E. Bourne, "Structural Bioinformatics"

2. P. Baldi, S. Brunak, "Bioinformatics: The Machine Learning Approach"
3. T. Schwede, M. Peitsch, "Computational structural biology. Methods and applications."

Uzupetniajgca:

Najnowsze publikacje naukowe z dziedziny bioinformatyki strukturalnej.

Bilans naktadu pracy przecietnego studenta

Godzin ECTS
taczny naktad pracy 100 4,00
Zajecia wymagajgce bezposredniego kontaktu z nauczycielem 45 2,00
Praca wtasna studenta (studia literaturowe, przygotowanie do zajec 55 2,00

laboratoryjnych/¢wiczen, przygotowanie do kolokwiéw/egzaminu,
wykonanie projektu)




