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Prof. dr hab. Stawomir Filipek (+ dodatkowe osoby na pracowni)

Zatozenia, cele i opis zajec:

Modelowanie molekularnego i wizualizacja struktur chemicznych i biologicznych stanowia obecnie podstawe metod
stosowanych do projektowania lekéw. Celem zajec jest zapoznanie studentéw z metodami modelowania molekularnego i
wizualizacji jako wstepem do komputerowego wspomagania projektowania lekdw. Zajecia sktadaja sie z wyktadu, gdzie
przedstawione zostang podstawy metod modelowania molekularnego, oraz z samodzielnie wykonywanych przez
studentéw ¢wiczen aby naby¢ praktyczne umiejetnosci postugiwania sie programami do wizualizacji i modelowania oraz
nabycia umiejetnosci programowania.

Formy dydaktyczne, liczba godzin:

a)  wyktad; liczba godzin 15;
b)  pracownia; liczba godzin 45;

Metody dydaktyczne:

Wyktad multimedialny. Cwiczenia wykonywane na pracowni komputerowej.

Wymagania formalne
i zatozenia wstepne:

Wymagana podstawowa wiedza z budowy czasteczek chemicznych oraz budowy biatek.

Odniesienie Sita dla ef.
Efekty uczenia sie: tresc efektu przypisanego do zajec: do efektu. Kier*
kierunkowego
W1 Stude'nt zna. metogy modelowania molekularnego i wizualizacji molekut K W03 3
chemicznych i biologicznych.
.W|ed.za: W2 | Student rozumie podstawy metod mechaniki i dynamiki molekularnej. K_wWo3 2
(absolwent zna i rozumie)
W3 | Student zna rodzaje oddziatywan pomiedzy lekiem a celem molekularnym. K_Wo3 2
U1 Student umie postugiwac sie internetowymi bazami danych zwigzkéw chemicznych K UO1 )
i ich celow molekularnych. -
Umiejetnosci: Student potrafi korzysta¢ z programéw do wizualizacji molekut chemicznych i K_U02 3
(absolwent potrafi) u2 X X K_U03 3
biologicznych. K_U06 )
U3 Student potrafi programowac i tworzy¢ skrypty do wykonania ztozonych obliczen i K UGS 1
wykresow. -
Student potrafi komunikowa¢ sie na tematy dotyczace modelowania
Kompetencje: K1 | molekularnego w stopniu umozliwiajagcym aktywne uczestnictwo w $rodowisku | K_KO1 2
(absolwent jest gotéw do) naukowym.
K2 Student jest gotéw do wykorzystania zgromadzonej wiedzy i umiejetnosci do K K04 5
samodzielnego zbadania i wizualizacji oddziatywan lek-cel molekularny. -

Tresci programowe zapewniajgce
uzyskanie efektéw uczenia sie:

Modelowanie czasteczek chemicznych i biologicznych - model CPK; definicja pola sitowego i jego zastosowanie w mechanice
i dynamice molekularnej. Rodzaje oddziatywan lekéw z celami molekularnymi. Programy do wizualizacji molekut chemicznych
i biologicznych. Budowanie i modyfikacje zwigzkéw chemicznych. Internetowe bazy danych zwigzkéw chemicznych i celéw
molekularnych (biatka, DNA, RNA). Elementy programowania. Zastosowanie metod sztucznej inteligencji (deep learning) do
celéw klasyfikacji duzych zbioréw danych.

Sposob weryfikacji efektow uczenia
sie:

W1, W2, W3 — pisemny egzamin koricowy z 50% pytarn zamknietych i 50% pytan otwartych.
U1, U2, U3, K1, K2 — sprawozdania pisemne na ocene z praktycznych zadan wykonywanych samodzielnie w trakcie zajec.

Szczegoty dotyczace sposobow
weryfikacji i form dokumentacji
osiggnietych efektéw uczenia sie:

Sprawozdania pisemne z wykonanych ¢wiczen powinny zawieraé¢ skrocony opis wykonywanych w ¢wiczeniu czynnosci oraz
odpowiedzi, wraz z uzasadnieniem, na postawione w tekscie opisu ¢wiczenia pytania.




Elementy i wagi majace wptyw Wymagane minimum 50% poprawnych odpowiedzi do zaliczenia wyktadu. Dopuszczalna liczba nieobecnosci
na ocene koricowa: usprawiedliwionych na wykfadzie - 50 %. Na pracowni wymagane jest zaliczenie wszystkich éwiczen.

Miejsce realizacji zajec: Wydziat Chemii Uniwersytetu Warszawskiego , ul. Pasteura 1

Literatura podstawowa i uzupetniajaca:
1.

e wnN

UWAGI

*) 3 — zaawansowany i szczegotowy, 2 — znaczacy, 1 — podstawowy.

Wskazniki ilosciowe charakteryzujgce modut/przedmiot:

Szacunkowa sumaryczna liczba godzin pracy studenta (kontaktowych i pracy wtasnej) niezbedna dla osiggniecia

zaktadanych dla zaje¢ efektow uczenia sie - na tej podstawie nalezy wypetnié pole ECTS: 100k
taczna liczba punktéw ECTS, ktdra student uzyskuje na zajeciach wymagajacych bezposredniego udziatu nauczycieli

akademickich lub innych oséb prowadzacych zajecia: 2AECTS




