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3. Karta przedmiotu wazna od roku akademickiego: 2017/2018

4. Forma ksztalcenia: studia doktoranckie

5. Forma studiow: studia stacjonarne/niestacjonarne

6. Kierunek studiéw: BIOCYBERNETYKA I INZYNIERIA BIOMEDYCZNA

. Profil studiow: akademicki

8. Specjalnosc:

9. Semestr:

10. Jednostka prowadzaca przedmiot: Instytut Automatyki, RAul

11. Prowadzacy przedmiot: dr inz. Marcin Pacholczyk

12. Przynaleznos$¢ do grupy przedmiotow: przedmioty fakultatywne

13. Status przedmiotu:

14. Jezyk prowadzenia zajeé: polski/angielski

15. Przedmioty wprowadzajace oraz wymagania wstepne:

Zaktada si¢ znajomo$¢ podstawowych pojec z zakresu algebry liniowej, zagadnien fizyki klasyczne]
(mechanika, termodynamika, elektrostatyka), wiadomosci dotyczacych molekularnych podstaw zycia
(biatka, kwasy nukleinowe i ich funkcje w organizmach zywych), podstaw programowania komputeréw,
umiejetnos$¢ korzystania z narzedzi 1 baz danych bioinformatycznych dostepnych w sieci Internet.

16. Cel przedmiotu:

Celem wyktadu jest przekazanie studentom podstawowych wiadomosci z zakresu modelowania
molekularnego ze szczegdlnym uwzglednieniem modeli biatek i kwaséw nukleinowych, zagadnien

z dziedziny mechaniki molekularnej (pola sitowe), minimalizacji energii systemu molekularnego,
symulacji dynamiki molekularnej i Monte Carlo, podstaw pozyskiwania wiedzy o strukturze biatek i
kwas6éw nukleinowych zaréwno metodami eksperymentalnymi jak i komputerowymi. Zakres wyktadu
obejmuje réwniez wiadomosci zwigzane z komputerowym wspomaganiem projektowania lekéw
(CADD), metody konstruowania drzew filogenetycznych oraz zagadnienia ewolucji molekularnej

i genetyki populacyjne;.

17. Efekty ksztalcenia:

Nr Opis efektu ksztalcenia Metoda Forma Odniesienie do
sprawdzenia | prowadzenia efektow
efektu zajec dla kierunku
ksztatcenia studiéw
W1 |Ma wiedze z dziedziny podstaw mechaniki WM RAU_B_WO05

molekularnej i symulacji dynamiki molekularnej
i Monte Carlo.

W2 | Zna podstawowe pojecia z zakresu modelowania WM RAU_B_WO03
molekularnego ze szczegdlnym uwzglednieniem RAU_B_W04
biatek i kwaséw nukleinowych

W3 | Zna podstawowe zrédta i metody pozyskiwania WM RAU_B_WO02
informac;ji o strukturach przestrzennych biatek RAU_B_WO06

Ul | Potrafi korzysta¢ z narzedzi i baz danych WM RAU_B_UO01
bioinformatycznych dostepnych w sieci Internet.

U2 | Potrafi zbudowa¢ homologiczny model struktury WM RAU_B_U11

biatka i oceni¢ jego jakosc. RAU_B_U13




RAU_B_U14

K1 |Potrafi zaprezentowac i obroni¢ zaproponowany WM RAU_B_KO02
model lub wynik symulacji komputerowe;j

18. Formy zaje¢¢ dydaktycznych i ich wymiar (liczba godzin)
W.:10

19. Tresci ksztalcenia:
Wykiad
1. Uzyteczne koncepcje w modelowaniu molekularnym. Opis systeméw molekularnych .
Powierzchnie molekularne. Jednostki miar w modelowaniu molekularnym. Podstawowe
koncepcje matematyczne. Uzyteczne oprogramowanie.
Empiryczne pola sit — mechanika molekularna
Metody minimalizacji energii systemu molekularnego
Symulacje komputerowe
Dynamika molekularna
Symulacje Monte Carlo
Analiza konformacyjna
Podstawy krystalografii rentgenowskie;j

e A

Modelowanie i przewidywanie struktury przestrzennej biatek
10. Cheminformatyka i projektowanie lekéw

20. Egzamin: nie
Zaliczenie na podstawie dyskusji w trakcie wyktadéw oraz opcjonalnie na podstawie przedtozonego
przez studenta opracowania pisemnego wybranego zagadnienia.

21. Literatura podstawowa:

1. A. Leach Molecular Modeling — principles and applications. Prentice Hall 2001

2. A. Hinchliffe Molecular Modelling for Beginners. Wiley 2003

3. H-D. Holtje Molecular Modeling: Basic principles and Applications. Wiley-VCH 2008
4. J. Polanski, A. Bagk Podstawy chemoinformatyki lekéw. Uniwersytet Slaski 2010

22. Literatura uzupelniajaca:
1. G. Patrick Chemia medyczna. WNT 2003
2. 6.R. Silverman Chemia organiczna w projektowaniu lekow. WNT 2003

23. Naklad pracy studenta potrzebny do osiagniecia efektow ksztalcenia

Lp. | Forma zajec Liczba godzin
kontaktowych / pracy studenta
1 Wyktad 10/5
2 Cwiczenia 0/0
3 Laboratorium 0/0
4 Projekt 0/0
5 Seminarium 0/0
6 Inne konsultacje 5/5
Suma godzin 15/10

24. Suma wszystkich godzin: 25

25. Liczba punktéw ECTS: 1

26. Liczba punktéw ECTS uzyskanych na zajeciach z bezposrednim udzialem nauczyciela
akademickiego: 1

27. Liczba punktéw ECTS uzyskanych na zajeciach o charakterze praktycznym (laboratoria,
projekty): 0




26. Uwagi:

Efekty ksztalcenia w zakresie wiedzy weryfikowane sa na biezaco w trakcie wykladéw, natomiast
umiejetnosci podlegaja weryfikacji poprzez formutowanie i rozwigzywanie zadan praktycznych. Efekty
ksztatcenia w zakresie kompetencji spotecznych sprawdzane sg w trakcie pracy zespotowej nad
przyktadowymi problemami badawczymi oraz przy opracowywaniu i prezentacji raportow koncowych.

Zatwierdzono:

(data i podpis kierownika studiow doktoranckich)



