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1 INFORMACJE O PRZEDMIOCIE

NAZWA PRZEDMIOTU Modelowanie biokatalizatorow

NAZWA PRZEDMIOTU

Modelling of biocatalysts
W JEZYKU ANGIELSKIM

KOD PRZEDMIOTU WITCh TCH oIS D20 18/19
KATEGORIA PRZEDMIOTU Przedmioty specjalno$ciowe
LiczBAa pUNKTOW ECTS 1.00

SEMESTRY 7

2 RODZAJ ZAJEC, LICZBA GODZIN W PLANIE STUDIOW

LABORATORIUM
SEMESTR WYKLADY CWICZENIA LABORATORIUM| KOMPUTERO- PROJEKT SEMINARIUM
WE
7 0 0 0 0 0 15

3 CELE PRZEDMIOTU

Cel 1 Zapoznanie studentéw z mozliwosciami zastosowania metod obliczeniowych chemii teoretycznej w zakresie
badania i modelowania uktadéw biokatalizator-lidand na poziomie molekularnym.

Kod archiwizacji:



P

Politechnika Krakowska im. Tadeusza Kosciuszki

4 WYMAGANIA WSTEPNE W ZAKRESIE WIEDZY, UMIEJETNOSCI I INNYCH

KOMPETENCJI

1 Podstawowa wiedza z zakresu chemii organicznej i chemii fizycznej.

5 EFEKTY KSZTALCENIA

EK1 Wiedza Student zna najwazniejsze strategie projektowania nowych zwiazkéw w oparciu o metody oblicze-
niowe.

EK2 Wiedza Student zna metody chemii obliczeniowej stosowane w projektowaniu nowych zwiazkoéw aktywnych

biologicznie.

EK3 Wiedza Student zna narzedzia stosowane w modelowaniu homologicznym biokatalizatorow.

EK4 Wiedza Znajomosc dostepnych komercyjnych i publicznych baz danych oraz narzedzi stosowanych do wir-

tualnego screeningu.

6 TRESCI PROGRAMOWE

SEMINARIUM

Lp TEMATYKA ZAJEC LiczBA
OPIS SZCZEGOLOWY BLOKOW TEMATYCZNYCH GODZIN

s1 Ogolne wprowadzenie do wspomaganego-komputerowo projektowania 1
bio-czasteczek. Projektowanie czasteczek oparte na ligandach.

S2 Modelowanie homologiczne biokatalizatoréw, dokowanie molekularne, modele 9
farmakoforowe.
Metody mechaniki molekularnej oraz mechaniki kwantowej. Dynamika

S3 . . . PR 2
molekularna w badaniu i projektowaniu zwiazkéw bioaktywnych.

S4 Metody cheminformatyki stosowane w badaniu oraz projektowaniu zwiazkow 5
bioaktywnych.
Relacja jakosciowa i iloSciowa miedzy struktura lub wtasciwosciami zwiazkow a ich

S5 aktywnoscia/reaktywnoscia (metody SAR, QSAR). Projektowanie zwiazkow de 2
novo.

S6 Bazy danych oraz narzedzia wyszukiwania stosowane w wirtualnym screeningu. 2

S7 Strategie racjonalizacji wspomaganego-komputerowo projektowania bioczasteczek. 2

S8 Nowoczesne metody obliczeniowe stosowane do badania oddzialywan 5
miedzyczasteczkowych.

7 NARZEDZIA DYDAKTYCZNE

N1 Wyktady

N2 Prezentacje multimedialne
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N3 Dyskusja

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 1
Egzaminy i zaliczenia w sesji 2

Godziny bez udzialu nauczyciela akademickiego wynikajgce z nakladu p

racy studenta, w tym:

Przygotowanie sie do zajeé¢, w tym studiowanie zalecanej literatury 30
Opracowanie wynikow 0
Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10
SUMARYCZNA LICZBA GODZIN DLA PRZEDMIOTU WYNIKAJACA Z 58
CALEGO NAKEADU PRACY STUDENTA

SUMARYCZNA LICZBA PUNKTOW ECTS DLA PRZEDMIOTU 1.00

9 SPOSOBY OCENY
OCENA PODSUMOWUJACA

P1 Test

WARUNKI ZALICZENIA PRZEDMIOTU

W1 Przygotowanie prezentacji multimedialnej

KRYTERIA OCENY

EFEKT KSZTALCENIA 1

Student posiada elementarna wiedze na temat projektowania nowych zwiazkoéw
NA OCENE 3.0 .
bioaktywnych.
NA OCENE 4.0 Student potr:a.uﬁ opisac jedna strategie projektowania nowych zwiazkéw w oparciu
o metody obliczeniowe.
NA OCENE 5.0 Student potra.uﬁ op.isac dwie strategie projektowania nowych zwiazkéw w oparciu
o metody obliczeniowe.

EFEKT KSZTALCENIA 2
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Student posiada elementarna wiedze na temat metod obliczeniowych stosowanych

Na . . . . .
OCENE 3.0 w projektowaniu nowych zwiazkéw bioaktywnych.

Student potrafi opisac metody mechaniki molekularnej oraz mechaniki kwantowej

NA OCENE 4.0
B stosowane w badaniu biokatalizatorow.

Student potrafi opisac metody mechaniki molekularnej oraz mechaniki kwantowej
NA OCENE 5.0 stosowane w badaniu biokatalizatoréw. Student potrafi podac przyktady
zastosowania metod obliczeniowych.

EFEKT KSZTALCENIA 3

NaA OCENE 3.0 Student zna definicje modelu homologicznego biatka.

Student zna narzedzia informatyczne stosowane w modelowaniu homologicznym

NA OCENE 4.0
E biokatalizatorow.

Student zna narzedzia informatyczne stosowane w modelowaniu homologicznym
NA OCENE 5.0 biokatalizatoréw. Ponadto potrafi podac kryteria stosowania metody
modelowania homologicznego.

EFEKT KSZTALCENIA 4

Student zna definicje wirtualnego screeningu oraz potrafi wymienié¢ jedng baze

NA OCENE 3.0 danych.

Student zna dostepne komercyjne oraz publiczne bazy danych oraz narzedzia

NA OCENE 4.0 . .
stosowane w wirtualnym screeningu.

Student zna dostepne komercyjne oraz publiczne bazy danych oraz narzedzia
NA OCENE 5.0 stosowane w wirtualnym screeningu. Ponadto potrafi oceni¢ kryteria stosowania
wybranych deskryptoréw oraz funkcji skorujacych.

10 MACIERZ REALIZACJI PRZEDMIOTU

ODNIESIENIE
DANEGO EFEKTU
EFEKT Do SZCZEGOL,O_ CELE TRESCI NARZEDZIA
WYCH EFEKTOW SPOSOBY OCENY
KSZTALCENIA PRZEDMIOTU PROGRAMOWE DYDAKTYCZNE
ZDEFINIOWA-
NYCH DLA
PROGRAMU
EK1 K1 W07 Cel 1 S1 54 S5 S7 N1 N2 N3 P1
K1 Wov
EK2 K1_ W08 Cel 1 S3 S4 S8 N1 N2 N3 P1
EK3 K1 wWo7 Cel 1 S2 N1 N2 N3 P1
EK4 K1 wWo7 Cel 1 S6 N1 N2 N3 P1
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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 | Paul S. Charifson — Practical Application of Computer-Aided Drug Design, New York, 1997, Marcel Dekker
[3 | Andrew R. Leach — Molecular Modeling: Principles and Applications, Harlow, 2001, Pearson Education

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

[1 ] Graham L. Patrick — An Introduction to Medicinal Chemistry, New York, 2005, Oxford University Press

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 REALIZACJI

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

PRZYIJMUJE DO REALIZACJI (data i podpisy oséb prowadzacych przedmiot)
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