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obowiazuje studentéw rozpoczynajacych studia w roku akademickim 2017/2018
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Stopien studiéw: Il

Specjalnosci: Kataliza Przemystowa

1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU ST-2(w) Modelowanie biokatalizatorow

NAZWA PRZEDMIOTU

Modelling of biocatalysts
W JEZYKU ANGIELSKIM

KOD PRZEDMIOTU WITCh TCH oIIS D30 17/18
KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty specjalnosciowe
LiczBA PUNKTOW ECTS 1.00

SEMESTRY 3

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLADY CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- PROJEKT SEMINARIUM
WE
3 0 0 0 15 0 0

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Zdobycie umiejetnosci praktycznych dotyczacych zastosowania metod obliczeniowych chemii teoretycznej
w zakresie badania i modelowania ukladéw biokatalizator-lidand na poziomie molekularnym

Kod archiwizacji:



P
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4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH
KOMPETENCJI

1 Podstawowa wiedza z zakresu chemii organicznej i chemii fizycznej

5 EFEKTY KSZTALCENIA
EK1 Umiejetnosci Umiejetnosé wizualizacji struktury komplekséw biatko-ligand

EK2 Umiejetnosci Umiejetnosé przeszukiwania baz danych zwiazkdéw chemicznych pod katem aktywnosci biolo-
gicznej.

EK3 Umiejetnosci Umiejetnosé tworzenia modelu homologicznego bialka.

EK4 Umiejetnosci Umiejetnosé przygotowania danych wejsciowych i uruchomienia prostych obliczenn w zakresie
dokowania molekularnego

6 TRESCI PROGRAMOWE

LABORATORIUM KOMPUTEROWE

TEMATYKA ZAJEC LiczBa

Lp . h
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

Modelowanie molekularne wybranych uktadéw biokatalitycznych: przygotowanie
K1 plikow wejsciowych, uruchomienie obliczeri z zastosowaniem specjalistycznego 15
oprogramowania, wizualizacja 1 interpretacja wynikoéw obliczen.

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Konsultacje

N2 Cwiczenia laboratoryjne
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8 OBCIAZENIE PRACA STUDENTA

FORMA AKTYWNOSCI

SREDNIA LICZBA GODZIN
NA ZREALIZOWANIE

AKTYWNOSCI
Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:
Godziny wynikajace z planu studiow 15
Konsultacje przedmiotowe 2
Egzaminy i zaliczenia w sesji 0

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajace z nakladu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zaje¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 30
Opracowanie wynikow 10
Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 67
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 1.00

9 SPOSOBY OCENY
OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Sprawozdanie z ¢wiczenia laboratoryjnego

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

NA OCENE 3.0

Student potrafi otworzy¢ pliki pdb za pomoca odpowiedniego oprogramowania
oraz korzystajac z funkcji graficznych zobrazowaé strukture kompleksu
biatko-ligand, a nastepnie zapisaé¢ jako plik graficzny.

NA OCENE 4.0

odpowiednie odlegtosci oraz katy pomiedzy atomami

Student potrafi otworzy¢ pliki pdb za pomoca odpowiedniego oprogramowania
oraz korzystajac z funkcji graficznych zobrazowaé strukture kompleksu
biatko-ligand, a nastepnie zapisaé¢ jako plik graficzny.

Ponadto potrafi zmierzy¢
badanych kompleksow.

NA OCENE 5.0

oceni¢ charakter oddziatywan w miejscu wiazacym b

Student potrafi otworzy¢ pliki pdb za pomoca odpowiedniego oprogramowania
oraz korzystajac z funkcji graficznych zobrazowaé strukture kompleksu

biatko-ligand, a nastepnie zapisa¢ jako plik graficzny.
odpowiednie odlegtosci i katy pomiedzy atomami badanych kompleksow oraz

Ponadto potrafi zmierzy¢

iatka.

EFEKT KSZTALCENIA 2
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NA OCENE 3.0

Potrafi narysowa¢ elementy strukturalne w celu przeszukiwania bazy danych.
Potrafi skopiowa¢ wyniki wyszukiwania i zapisa¢ w pliku tekstowym.

NA OCENE 4.0

Potrafi narysowa¢ elementy strukturalne w celu przeszukiwania bazy danych.

Potrafi skopiowa¢ wyniki wyszukiwania i zapisa¢ w pliku tekstowym. Ponadto
potrafi zanalizowaé¢ otrzymane wyniki pod katem wplywu struktury zwiazkow
chemicznych na aktywnos¢.

NA OCENE 5.0

Potrafi narysowa¢ elementy strukturalne w celu przeszukiwania bazy danych.
Potrafi skopiowaé¢ wyniki wyszukiwania i zapisa¢ w pliku tekstowym. Ponadto
potrafi zanalizowaé¢ otrzymane wyniki pod katem wplywu struktury zwiazkow
chemicznych na aktywnos$é oraz wskaza¢ propozycje modyfikacji.

EFEKT KSZTALCENIA 3

NA OCENE 3.0

Potrafi stworzy¢ model homologiczny biatka za pomoca darmowych narzedzi
internetowych.

NA OCENE 4.0

Potrafi stworzyé¢ model homologiczny biatka za pomoca narzedzi internetowych
oraz dostepnego specjalistycznego oprogramowania.

NA OCENE 5.0

Potrafi stworzy¢ model homologiczny biatka za pomoca darmowych narzedzi
internetowych oraz dostepnego specjalistycznego oprogramowania. Ponadto
potrafi oceni¢ jako$é¢ otrzymanych modeli.

EFEKT KSZTALCENIA 4

NA OCENE 3.0

Potrafi przygotowaé pliki bialka oraz liganda. Potrafi wykonaé¢ dokowanie za
pomocy specjalistyczego oprogramowania oraz zapisa¢ wyniki w pliku tekstowym.

NA OCENE 4.0

Potrafi przygotowaé pliki bialka oraz liganda. Potrafi wykonaé¢ dokowanie za
pomocy specjalistyczego oprogramowania oraz zapisa¢ wyniki w pliku
tekstowym. Ponadto potrafi modyfikowaé parametry dokowania.

NA OCENE 5.0

Potrafi przygotowaé pliki bialka oraz liganda. Potrafi wykonaé¢ dokowanie za
pomocy specjalistyczego oprogramowania oraz zapisa¢ wyniki w pliku

tekstowym. Ponadto potrafi modyfikowaé parametry dokowania oraz ocenié
wplyw tych zmian na uzyskane wyniki.

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU

ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
DO SZCZEGOLO-

EFEKT . CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE

ZDEFINIOWA-

NYCH DLA

PROGRAMU
K2 U01

EK1 K2 U08 Cel 1 K1 N1 N2 P1
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ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
DO SZCZEGOLO- p
EFEKT p CELE TRESCI NARZEDZIA

WYCH EFEKTOW
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE
ZDEFINIOWA-

NYCH DLA

PROGRAMU

SPOSOBY OCENY

K2 U01

EK2 K2_U02 Cel 1 K1 N1 N2 P1
K2 _U10

K2 U0l

EK3 K2_U02 Cel 1 K1 N1 N2 P1
K2 U08

K2 U0l

EK4 K2_U02 Cel 1 K1 N1 N2 P1
K2 U08

11 WYKAZ LITERATURY

LITERATURA PODSTAWOWA

[1 | David C. Young — Computational Drug Design: A Guide for Computational and Medicinal Chemists, N.J.,
2009, John Wiley & Sons

[2 | Riccardo Baron — Computational Drug Discovery and Design, New York, 2012, Humana Press, Springer

[3 | Autor — Instrukcja obstugi stosowanego oprogramowania, , 0,

12 INFORMACJE O NAUCZYCIELACH AKADEMICKICH

OSOBA ODPOWIEDZIALNA ZA KARTE

dr inz. Pawet Sliwa (kontakt: pawel.sliwa@pk.edu.pl)

OSOBY PROWADZACE PRZEDMIOT

1 dr inz. Pawel Sliwa (kontakt: psliwa@chemia.pk.edu.pl)

13 ZATWIERDZENIE KARTY PRZEDMIOTU DO REALIZACIJI

(miejscowosé, data) (odpowiedzialny za przedmiot) (dziekan)

PRZYIJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)
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