Kod zaje¢:

Szczegdtowy opis zajeé
(KARTA PRZEDMIOTU)

Nazwa zajeé¢: Elementy modelowania molekularnego

Przynaleznos$¢ do grupy zajeé:

Rodzaj zaje¢:

Kierunek studiow:

Poziom studiow:

Profil studiow:

Forma studiow:
Specjalnosé (specjalizacja):

kierunkowe
obowigzkowe

Chemia

studia drugiego stopnia
ogolnoakademicki
stacjonarne

wszystkie specjalnosci

Rok studiow: 1
Semestr studiow: 1
Formy prowadzenia zaje¢, wraz z liczbg godzin dydaktycznych:

wyktady — 15
seminarium —-15
laboratorium - 45

Jezykli, w ktérym/ch prowadzone sg zajecia: polski
Liczba punktéw ECTS (zgodnie z programem studiéw): 5
* — pozostawic¢ wtaciwe

1. Zatozenia przedmiotu:

Zapoznanie studenta z zatozeniami metod mechaniki molekularnej klasycznej i kwantowej oraz wykorzystanie
ich w rozwigzywaniu wybranych zagadnien modelowania molekularnego przy zastosowaniu programéw
komputerowych

2. Odniesienie kierunkowych efektow uczenia sie do form prowadzenia zaje¢ oraz sposobdw weryfikacji i oceny
efektdow uczenia sie osiggnietych przez studenta:

zaktadane efekty uczenia sie L, sposoby weryfikacji
symbol ) . . formy prowadzenia zaje¢ | . .
student, ktory zaliczyt zajecia: i oceny efektu uczenia sie
Wiedza: zna i rozumie
posiada wiedze z matematyki w zakresie pozwalajgcym na
K2A_WO06 wykorzystanie metod matematycznych do ilosciowego opisu wyktad test
materii i proceséw chemicznych
zna wybrane programy komputerowe stuzace do
K2A_W09 przewidywania wtasciwosci, wizualizacji i modelowania wyktad test
molekularnego czasteczek zwigzkdw organicznych
K2A_W16 .ma poszerzona wied;e na temat funkcjonowania baz wyktad test
informacji naukowej
Umiejetnosci: potrafi
potrafi korzystac z profesjonalnego oprogramowania w
K2A_U05 analizie wynikéw, projektowaniu i przeprowadzaniu symulacji laboratorium test
zwigzanych z problemami chemicznymi
potrafi pozyskiwac informacje z literatury, zasobéw informaciji
patentowej, chemoinformatycznych i bioinformatycznych baz
K2A_U07 danych oraz innych wiasciwie dobranych zrédet w jezyku seminarium test
polskim i obcym, potrafi interpretowaé uzyskane wyniki i
wycigga¢ wnioski
K2A_U12 ma urﬁigjetnos’é przygotowania prac pisemnych w jezyku laboratorium test
polskim i obcym

3. Tresci programowe zapewniajgce uzyskanie efektéw uczenia sie (zgodnie z programem studiéw):

Podstawy metod mechaniki molekularnej klasycznej i kwantowej oraz wykorzystanie ich w rozwigzywaniu
wybranych zagadnien modelowania molekularnego przy zastosowaniu programéw komputerowych. llosciowa
zaleznos¢ miedzy strukturg a aktywnoscig, przykfady analizy QSAR. Analiza oddziatywan biatko-ligand.
Dokowanie molekularne.

4. Opis sposobu wyznaczania punktéw ECTS:

Forma aktywnosci Liczba godEz(i:r_;_S/ punktow
Liczba godzin zaje¢, niezaleznie od formy ich prowadzenia 75/2,5
Praca wtasna studenta - przygotowanie do zajeé 30/1
Praca wtasna studenta - przygotowanie do testow 45/1,5
Inne — konsultacje 5/0
Suma godzin 155




Liczba punktéw ECTS przypisana do zaje¢ 5

Objasnienia:

" — praca wiasna studenta, nalezy wymieni¢ formy aktywnosci, np. przygotowanie do zajec, interpretacja wynikow, opracowanie raportu z zajec,
przygotowanie do egzaminu, zapoznanie si¢ z literaturg, przygotowanie projektu, prezentacji, pracy pisemnej, sprawozdania itp.

" —inne np. dodatkowe godziny zajeé¢

5.

Wskazniki sumaryczne:

liczba godzin zaje¢ oraz liczba punktéw ECTS na zajeciach z bezposrednim udziatem nauczycieli
akademickich lub innych oséb prowadzacych zajecia i studentow: 75/2,5

liczba godzin zaje¢ oraz liczba punktow ECTS na zajeciach zwigzanych z prowadzong w Politechnice
Slagskiej dziatalnoscig naukowa w dyscyplinie lub dyscyplinach, do ktérych przyporzadkowany jest kierunek
studiéw — w przypadku studidéw o profilu ogélnoakademickim: 75/2,5

liczba godzin zaje¢ oraz liczba punktéw ECTS na zajeciach ksztattujgcych umiejetnosci praktyczne —
w przypadku studiéw o profilu praktycznym: 0

liczba godzin zajeé prowadzonych przez nauczycieli akademickich zatrudnionych w Politechnice Slaskiej
jako podstawowym miejscu pracy: 75

Osoby prowadzace poszczegdlne formy zajec¢ (imie, nazwisko, stopien naukowy lub stopien w zakresie sztuki,
tytut profesora, stuzbowy adres e-mail):

dr hab. inz. llona Wandzik, prof. Pol. S, ilona.wandzik@polsl.pl

dr hab. inz. Monika Krasowska, prof. Pol. SI., monika.krasowska@polsl.pl

doktorant

Szczegoétowy opis form prowadzenia zajec:
Wyktad:

1. Mechanika molekularna klasyczna — pola sitowe MM2 i MMFF94, parametryzacja, ograniczenia
Kwantowo — mechaniczne metody pétempiryczne

Metodologia obliczania energii i wtasciwosci fizykochemicznych stanu podstawowego czgsteczki
llosciowa zalezno$¢ miedzy strukturg a aktywnoscig, przyktady analizy QSAR

Wizualizacja bioczgsteczek

Analiza oddziatywan biatko-ligand

Dokowanie molekularne

© NOo g ke

Wyznaczanie tréjwymiarowego farmakoforu

9. Biologiczne bazy danych

Seminarium:

Analiza oddziatywan biatko-ligand na przyktadzie znanych lekéw

Laboratorium:

1. Obliczanie energii i parametréw stanu podstawowego metodami pétemirycznymi

2. Analiza konformacyjna w pochodnych zawierajgcych wigzania podwojne oraz uktadach cyklicznych,
3. Predykcja wtasciwosci fizykochemicznych, obliczanie deskryptoréw, analiza QSAR

4.  Wizualizacja biatek, analiza struktury Il, lll, i IV-rzedowe;j

5.  Predykcja wtasciwos$ci biatek

Opis sposobu ustalania oceny koncowej (zasady i kryteria przyznawania oceny, a takze sposéb obliczania
oceny w przypadku zaje¢, w sktad ktérych wchodzi wiecej niz jedna forma prowadzenia zajec,
z uwzglednieniem wszystkich form prowadzenia zaje¢ oraz wszystkich terminéw egzamindw i zaliczen, w tym
takze poprawkowych):

Zajecia w ramach laboratoriéw i seminariéw podzielone sg na trzy bloki. Na kazdym z blokéw student moze
uzyskaé 25 punktéw. Z testu na ostatnim wyktadzie student moze uzyskaé 25 punktéw. £gcznie student moze
uzyskac¢ 100 punktow. Do zaliczenia przedmiotu wymagane jest 50% sumy punkdéw z czterech testéw, czyli 50
punktéw.

Ustalenie oceny koncowej:
50-59 dostateczny

60-69 plus dostateczny
70-79 dobry

80-89 plus dobry

90-100 bardzo dobry

Sposédb i tryb uzupetniania zalegtosci powstatych wskutek:

nieobecnosci studenta na zajeciach



Wyktady sg nieobowigzkowe, wiec student uzupetnia wiedze na podstawie literatury. Zajecia
seminaryjne/laboratoryjne sg obowigzkowe, wiec w razie nieobecnosci student kontaktuje sie z
prowadzgcym w terminie konsultacji, gdzie uzgadnia sposéb indywidualnego uzupetnienie zalegtych zajeé.

— réznic w programach studidw 0sdb przenoszacych sie z innego kierunku studidw, z innej uczelni albo
wznawiajgcych studia na Politechnice Slaskiej,

Student powinien spetni¢ wymagania wstepne i dodatkowe, aby mogt przystapi¢ do zajec.
10. Wymagania wstepne i dodatkowe, z uwzglednieniem sekwencyjnosci zaje¢:

Wymagana jest znajomos¢ podstawowego kursu chemii fizycznej, organicznej i nieorganicznej na poziomie
studiéw | stopnia oraz dodatkowo znajomo$¢ zagadnien z przedmiotéw dotyczacych chemii zwigzkow
naturalnych.

11. Zalecana literatura oraz pomoce naukowe:
H.A.Staab. Wstep do teoretycznej chemii organicznej, PWN, Warszawa 1966
R. A. Jackson, Mechanizmy reakcji organicznych, PWN Warszawa, 2007
L.Stryer, Biochemia, PWN, Warszawa 2003
Graham L. Patrick ,Chemia medyczna”, WNT Warszawa, 2003.
Pawet Kafarski, Barbara Lejczak ,Chemia bioorganiczna”, PWN, Warszawa, 1994.
John McMurry ,,Chemia organiczna”, PWN, Warszawa, 2005.
Richard B. Silverman, ,Chemia organiczna w projektowaniu lekéw”, WNT, Warszawa 2004
Publikacje naukowe zwigzane z tematyka zaje¢

12. Opis kompetencji prowadzacych zajecia (np. publikacje, doswiadczenie zawodowe, certyfikaty, szkolenia itp.
zwigzane z tre$ciami programowymi realizowanymi w ramach zajec):

Kompetencje prowadzgcych zajecia poswiadczone sg dyplomem ukonczenia studidow oraz/lub stopniami
doktora i doktora habilitowanego nauk chemicznych, ktére wynikajg z realizowanej pracy badawczej. Ponadto
prowadzgcy posiadajg liczne recenzowane publikacie naukowe w dziedzinie chemii organicznej,
bioorganicznej i medyczne;j.

13. Inne informacje:
brak



