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Ocena koncowa eseju zaliczeniowego bedzie srednig ocen uzyskanych z
poszczegdlnych zakresow wiedzy i kompetenciji:

50% oceny bedzie dotyczyto wykazania, iz student zna i rozumie podstawowe pojecia i
terminologie stosowang w bioinormatyce oraz pojecia stosowane w dokowaniu
molekularnym i pokrewnych dziedzinach nauki i dyscyplin naukowych,

30 % oceny bedzie zwigzane z wykazaniem iz student posiada podstawowg wiedze w
zakresie statystyki, informatyki i metod matematycznych pozwalajacych na opis
prostych zaleznosci w procesach biologicznych przy uzyciu metod stosowanych w
dokowaniu molekularnym,

20% oceny bedzie dotyczylo znajomosci metod weryfikacji i krytycznej oceny
uzyskanych wynikéw, student powinien umie¢ rozpozna¢ ograniczenia wtasnej

wiedzy i umiejetnosci; wykazuje gotowos¢ statego doskonalenia, aktualizowania wiedzy
i podnoszenia kwalifikacji w zakresie bioinformatyki i pokrewnych dziedzin i

dyscyplin naukowych

Esej zaliczeniowy obejmuje materiat z wyktadu i oceniany jest wg wskaznika
procentowego

(zgodnego z regulaminem studiéw UG).

Sposob weryfikacji zalozonych efektéw ksztalcenia

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
brak

B. Wymagania wstepne
brak

Cele ksztatcenia

Celem przedmiotu jest zapoznanie uczestnikéw kursu z réznymi metodami tworzenia modeli kompleksow biatek w zakresie umozliwiajgcym
rozpoczecie samodzielnych badan. Student uzyska umiejetnos¢ tworzenia komputerowych modeli kompleksow biatek, praktyczne wykorzystanie
popularnych programéw stuzacych do dokowania molekularnego, umiejetno$¢ projektowania procedur majacych na celu utworzenie realistycznych
modeli komplekséw o znaczeniu biologicznym i umiejetnosc¢ krytycznej oceny uzyskanych wynikéw.

W trakcie zaje¢ student:

K_WO04 - pozna i zrozumie podstawowe pojecia i terminologie stosowang w bioinformatyce oraz pojecia stosowane w dokowaniu molekularnym i
pokrewnych dziedzinach nauki i dyscyplin naukowych

K_WO05 - posigdzie podstawowg wiedze w zakresie statystyki, informatyki i metod matematycznych pozwalajacych na opis prostych zaleznosci w
procesach biologicznych przy uzyciu metod stosowanych w dokowaniu molekularnym

K_KO01 - pozna metody weryfikacji i krytycznej oceny uzyskanych wynikéw, nauczy sig rozpozna¢ ograniczenia wiasnej wiedzy i umiejgtnosci;
wykazuje gotowos¢ statego doskonalenia, aktualizowania wiedzy i podnoszenia kwalifikacji w zakresie bioinformatyki, dokowania molekularnego i
pokrewnych dziedzin i dyscyplin naukowych

Tresci programowe

Struktury czwartorzedowe biatek, dokowanie sztywne biatko-biatko i biatko-ligand. Optymalizacja fragmentow struktury komplekséw po wykonaniu
dokowania sztywnego, relaksacja molekularna. Uwzglednianie zmian konformacyjnych czasteczek biatka, dokowanie gietkie biatko-biatko.
Uwzglednianie czesciowej ruchomosci czgsteczek biatka, ruchomos¢ tancuchdéw bocznych reszt aminokwasowych. Uproszczone dokowanie przy
zaniedbaniu sktadnikéw odpychajacych w funkcjach energii, dokowanie migkkie. Uwzglednianie ruchomosci biatka z wykorzystaniem
wygenerowanego wczesniej zbioru sztywnych konformacji czgsteczki. Prébkowanie konfiguracji ligandéw. Systematyczne poszukiwanie konfiguracji
ligandéw. Dopasowanie geometryczne sktadnikéw kompleksu. Algorytmy stochastyczne wykorzystywane przy probkowaniu konfiguracji ligandow.
Wykorzystywanie algorytmoéw ,heurystycznych” w dokowaniu. Funkcje stosowane w ocenie jakosci wynikow dokowania. Funkcje empiryczne,
stanowigce sume wazonych empirycznych sktadnikdw energii. Funkcje oceniajace oparte na wiedzy uzyskanej z analizy zawartosci baz danych.
Funkcje oceniajace wykorzystujgce pola sitowe mechaniki molekularnej. Ocena jakosci dokowania ustalana na zasadzie konsensusu pomiedzy
réznymi funkcjami oceniajgcymi. Przyktadowe programy i stosowane w nich algorytmu dokujace. Wirtualne przeszukiwanie baz danych struktur
liganddw, wstepna ocena specyficznosci oddziatywania.

Wykaz literatury

A. Literatura podstawowa

Skrypt, "INTRODUCTION TO MOLECULAR MODELING", Rajmund Kazmierkiewicz, Intercollegiate Faculty of Biotechnology UG&MUG, Gdansk
2011

B. Literatura uzupetniajgca

“Understanding Molecular Simulation, Second Edition: From Algorithms to Applications”, Daan Frenkel

“Computer Simulation of Liquids”, M.P. Allen and D.J. Tildesley. Oxford University Press, New York, 1987.

“Molecular Dynamics Simulations: Elementary Methods”, J.M. Haile., Wiley, New York, 1992.
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“Molecular Modelling. Principles and Applications”, A. R. Leach, Addison Wesley Longman, Essex, England, 1996.

Efekty ksztatcenia

(obszarowe i kierunkowe)
K_WO01 ma pogtebiong wiedze w zakresie, biologii,
informatyki, matematyki, chemii i fizyki pozwalajaca na
rozumienie ztozonych proceséw biologicznych; zna historie
rozwoju biologii i informatyki oraz ich znaczenie dla postepu
nauk Scistych i przyrodniczych, poznania $wiata i rozwoju
spotecznego; posiada wiedze o aktualnych kierunkach
rozwoju biologii i informatyki, a w szczegdInosci w obszarze
bioinformatyki
K_WO02 posiada pogtebiong wiedze w zakresie metod
matematycznych, statystycznych i komputerowych,
konieczng do rozwigzywania probleméw
bioinformatycznych o srednim poziomie ztozonosci; zna i
upowszechnia zasade $cistego, opartego na danych
empirycznych, interpretowania zjawisk i proceséw
biologicznych
K_WO03 zna zaawansowane techniki doswiadczalne,
obserwacyjne i komputerowe pozwalajace zaplanowac i
wykonac¢ ztozony eksperyment biologiczny, analize
bioinformatyczna lub symulacje komputerowg
K_WO04 zna podstawowe konstrukcje programistyczne oraz
pojecia sktadni i semantyki jezykdéw programowania; zna
podstawowe metody projektowania, analizowania i
programowania algorytméw; zna podstawowe struktury
danych i wykonywane na nich operacje
K_WO08 ma wiedze zakresie podstawowych technik i
narzedzi badawczych stosowanych w naukach $cistych i
przyrodniczych
K_UO01 potrafi zastosowa¢ wiedze matematyczng i
informatyczng do formutowania, analizowania i

rozwigzywania prostych zadan zwigzanych z bioinformatyka

K_U06 projektuje, analizuje pod katem poprawnosci i
ztozonosci obliczeniowej oraz programuje algorytmy;
wykorzystuje podstawowe techniki algorytmiczne i struktur
danych

K_UO07 postuguje sie przyjetymi formatami reprezentacji
réznego rodzaju danych stosownie do sytuacji, pamietajac
o0 ich ograniczeniach

K_U08 potrafi stosowa¢ podstawowe pakiety
oprogramowania uzytkowego do prezentacji wynikow i
analizy danych

K_U09 stosuje wybrane techniki i narzedzia badawcze z
dziedzin nauk przyrodniczych i Scistych

K_KO01 zna ograniczenia wtasnej wiedzy i rozumie potrzebe
dalszego ksztatcenia

K_KO02 potrafi precyzyjnie formutowac problemy stuzace
pogtebieniu zrozumienia danego tematu

K_K03 ma $wiadomos¢ i zrozumienie spotecznych
aspektéw praktycznego stosowania zdobytej wiedzy i
umiejetnosci oraz zwigzanej z tym odpowiedzialnosci

Wiedza

K_WO01 ma pogtebiong wiedze w zakresie, biologii, informatyki, matematyki, chemii i
fizyki pozwalajaca na rozumienie ztozonych procesow biologicznych; zna historie
rozwoju biologii i informatyki oraz ich znaczenie dla postepu nauk Scistych i
przyrodniczych, poznania swiata i rozwoju spotecznego; posiada wiedze o
aktualnych kierunkach rozwoju biologii i informatyki, a w szczegdlnosci w obszarze
bioinformatyki

K_WO02 posiada pogtebiong wiedze w zakresie metod matematycznych,
statystycznych i komputerowych, konieczng do rozwigzywania problemoéw
bioinformatycznych o srednim poziomie ztozonosci; zna i upowszechnia zasade
Scistego, opartego na danych empirycznych, interpretowania zjawisk i proceséw
biologicznych

K_WO03 zna zaawansowane techniki doswiadczalne, obserwacyjne i komputerowe
pozwalajgce zaplanowac i wykonac¢ ztozony eksperyment biologiczny, analize
bioinformatycznag lub symulacje komputerowg

K_WO04 - zna i rozumie podstawowe pojecia i terminologie stosowang w
bioinformatyce oraz pojecia pokrewnych dziedzin nauki i dyscyplin naukowych
K_WO05 - posiada podstawowg wiedze w zakresie statystyki, informatyki i metod
matematycznych pozwalajgcych na opis prostych zaleznosci w procesach
biologicznych

K_WO08 ma wiedze zakresie podstawowych technik i narzedzi badawczych
stosowanych w naukach Scistych i przyrodniczych

Umiejetnosci

K_UO01 potrafi zastosowa¢ wiedze matematyczng i informatyczng do formutowania,
analizowania i rozwigzywania prostych zadan zwigzanych z bioinformatyka

K_UO06 projektuje, analizuje pod katem poprawnosci i ztozonosci obliczeniowej oraz
programuje algorytmy; wykorzystuje podstawowe techniki algorytmiczne i struktur
danych

K_UO07 postuguje sie przyjetymi formatami reprezentacji réznego rodzaju danych
stosownie do sytuacji, pamietajac o ich ograniczeniach

K_UO08 potrafi stosowaé podstawowe pakiety oprogramowania uzytkowego do
prezentacji wynikéw i analizy danych

K_UO09 stosuje wybrane techniki i narzedzia badawcze z dziedzin nauk
przyrodniczych i Scistych

Kompetencje spoteczne (postawy)

K_KO01 - zna ograniczenia wtasnej wiedzy i umiejetnosci; wykazuje gotowosc
statego doskonalenia, aktualizowania wiedzy i podnoszenia kwalifikacji w zakresie
biotechnologii i pokrewnych dziedzin i dyscyplin naukowych

K_KO02 potrafi precyzyjnie formutowa¢ problemy stuzgce pogtebieniu zrozumienia
danego tematu

K_KO03 ma swiadomos¢ i zrozumienie spotecznych aspektéw praktycznego
stosowania zdobytej wiedzy i umiejetnosci oraz zwigzanej z tym odpowiedzialnosci

Kontakt

rajmund.kazmierkiewicz@biotech.ug.edu.pl
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