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Cel przedmiotu

»  Osiggnigcie zaawansowanych umiejetnosci w zakresie tworzenia i walidacji modeli QSAR

*  Zapoznanie studentow z dostepnym oprogramowaniem umozliwiajacym tworzenie i walidacje modeli
QSAR do przewidywania toksycznosci.

*  Zapoznanie studentoéw ze skryptami Python/R wykorzystywanymi w tworzeniu i walidacji modeli QSAR
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_UO05] Prezentuje
wyniki badan w postaci
samodzielnie zredagowanej pracy
pisemnej, zawierajgcej opis i
uzasadnienie celu pracy, przyjeta
metodologig, wyniki oraz ich
znaczenie na tle innych podobnych
badan.

Prezentacja badan:
Przedstawienie wynikéw badan w
dobrze skonstruowanym,
samodzielnie zredagowanym
artykule pisemnym.
Uzasadnienie celu: Jasny opis i
uzasadnienie celu badania.
Wyjasnienie metodologii:
Wyczerpujgce wyjasnienie
przyjetej metodologii.
Interpretacja wynikoéw: Skuteczna
interpretacja i prezentacja
wynikow badan.

Ocena trafnosci: Ocena i
omowienie znaczenia wynikow w
kontekscie innych podobnych
badan.

[SUZ2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_W03] Wykazuije sie
pogtebiong wiedzg w zakresie
nowoczesnych technik
pomiarowych stosowanych w
analizie chemiczne;j.

Opanuj zasady QSAR:
Zrozumienie i zastosowanie
modeli QSAR w toksykologii.
Techniki pomiarowe:
Wykorzystanie nowoczesnych
technik, takich jak spektroskopia,
chromatografia i spektrometria
mas.

Analiza danych: Analiza danych
chemicznych pod katem oceny
toksykologiczne;j.

Krytyczna ocena: Ocena mocnych
stron i ograniczen metod
pomiarowych.

Swiadomosé regulacyjna:
Zrozumienie etycznych i
regulacyjnych aspektéw analizy
chemiczne;j.

Badania i komunikacja:
Angazowanie sie w badania i
skuteczne przekazywanie
wynikow.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_U06] Prezentuje w
sposob przystepny wyniki odkryé
naukowych z chemii i dyscyplin
pokrewnych.

Przystepna prezentacja:
Prezentowanie odkry¢ naukowych
w dziedzinie chemii i dyscyplin
pokrewnych w przystepny i
zrozumiaty sposob.

Skuteczna komunikacja: Jasno
komunikuje ztozone koncepcje
naukowe r6znym odbiorcom.
Interdyscyplinarne zrozumienie:
Wykazanie si¢ zrozumieniem
interdyscyplinarnych powigzan
miedzy chemig i dziedzinami
pokrewnymi.

Umiejetnosci upraszczania:
Upraszczanie i wyjasnianie
wynikow badan bez uszczerbku
dla doktadnosci.

Angazujaca prezentacja:
Prowadzenie angazujacych i
pouczajacych prezentacji na temat
odkry¢ naukowych.

[SU2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_WO04] Stosuje nabytg
wiedze do pogtebionego opisu
wilasciwosci potaczen
chemicznych, metody ich

syntezy oraz analizy.

Dogtebny opis zwigzkéw
chemicznych: Zastosowanie
wiedzy QSAR do kompleksowego
opisu wiasciwosci kombinaciji
chemicznych.

Praktyczne zastosowanie:
Wdrazanie nabytej wiedzy w
praktycznych scenariuszach w
celu analizy wtasciwosci
chemicznych i przewidywania
skutkéw toksykologicznych.
Umiejetnosci rozwigzywania
probleméw: Rozwijanie
umiejetnosci rozwigzywania
probleméw w celu sprostania
wyzwaniom zwigzanym z syntezg
i analizg pofaczen chemicznych
przy uzyciu modeli QSAR.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

Data wygenerowania:

28.05.2025 10:53

Strona 2z4




Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposob weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_KO03] Rozumie
koniecznos¢ systematycznej pracy
nad réznymi projektami o
charakterze dtugofalowym oraz
umie okresli¢ priorytety stuzace
realizacji podjetych zadan.

Systematyczne podejscie:
Wykazanie sie umiejetnoscia
systematycznej pracy nad
dtugoterminowymi projektami
toksykologicznymi z
wykorzystaniem metodologii
QSAR.

Zarzadzanie projektami:
Rozumienie i stosowanie
skutecznych technik zarzadzania
projektami w celu ustalania
priorytetéow i wykonywania
ztozonych zadan w badaniach
QSAR.

Umiejetnosci ustalania
priorytetow: Rozwijanie
umiejetnosci ustalania priorytetow
i zarzadzania nimi w celu
zapewnienia terminowe;j realizacji
wielu zadan w badaniach
toksykologicznych.

Planowanie strategiczne:
Wykazywanie umiejetnosci
planowania strategicznego w celu
zarzadzania dtugoterminowymi
projektami, zapewniajac zgodnos¢
z celami badawczymi i
harmonogramami.

Realizacja zadan: Wdrazanie
skutecznych strategii realizacji
zadan w celu obstugi réznych
etapéw projektow QSAR od ich
powstania do zakonczenia.

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMU2_W11] Wykazuje sie
pogtebiong wiedzg na temat
aktualnych kierunkéw rozwoju
chemii jako nauki oraz
najnowszych odkry¢ w tej
dziedzinie.

Aktualne osiggniecia: Wykazanie
sie kompleksowg wiedzg na temat
najnowszych osiggnie¢ w
dziedzinie chemii.

Najnowsze odkrycia: Zrozumienie
i wyjasnienie najnowszych odkry¢
w dziedzinie chemii.

Swiadomos$¢ naukowa: Badz na
biezaco z najnowszymi badaniami
i trendami w naukach
chemicznych.

Integracja wiedzy: Integracja
aktualnych osiggnie¢ i odkry¢ z
badaniami i zastosowaniami
QSAR.

Krytyczna analiza: Krytyczna
analiza nowych odkry¢ i ich
implikacji dla toksykologii i modeli
QSAR.

[SW2] prezentacja/projekt/referat/
raport

[CHEMMUZ2_KO07] Potrafi mysle¢ i
dziata¢ w sposob przedsiebiorczy.

Przedsigbiorcze myslenie:
Rozwijanie kreatywnego i
innowacyjnego myslenia w
badaniach QSAR.
Wykorzystywanie mozliwosci:
Identyfikacja i wykorzystywanie
mozliwosci w toksykologii.
Strategiczne zarzadzanie
projektami: Planowanie i
zarzadzanie projektami QSAR w
sposob przedsiebiorczy.
Rozwigzywanie probleméw:
Stosowanie przedsigbiorczego
podejscia do rozwigzywania
ztozonych problemow.
Efektywne wykorzystanie
zasobow: Efektywne zarzadzanie
zasobami w celu osiggniecia
celow.

[SK2] prezentacja/projekt/referat/
raport
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Tresci przedmiotu

1. Wprowadzenie do gromadzenia i przechowywania danych wykorzystywanych do opracowywania
modeli QSAR2. Zaawansowane metody opisu wiasciwosci strukturalnych zwigzkéw chemicznych, metody
wyboru zestawu kluczowych wtasciwosci wptywajgcych na toksyczno$¢, zaawansowane metody
definiowania zaleznos$ci miedzy toksycznoscig a wtasciwosciami strukturalnymi, w tym podejscia jako$ciowe
i ilosciowe.3. Zaawansowane metody walidacji modeli QSAR i oceny domeny stosowalnosci.4.  Metody
raportowania modeli QSAR, np. QMRF.5.  Przeglad dostepnego oprogramowania umozliwiajacego
modelowanie QSAR.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wymagania formalne - brakWymagania wstepne: Wprowadzenie do chemii cyfrowej, wprowadzenie do
matematyki, wprowadzenie do chemii, wprowadzenie do Python/R

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposoéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

poprawnos$¢ raportow z 51.0% 50.0%
przydzielonych projektow
Finalny projekt 51.0% 50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative analysis. New

York: Marcel Dekker, Inc, 200

K. Roy, S. Kar, R. Das Narayan: A Primer on QSAR/QSPR Modeling -
Fundamental Concepts. Springer 2015. ISBN: 978-3-319-17281-1.

T. Puzyn, J. Leszczynski, M. T. D. Cronin: Recent Advances in QSAR
Studies: Methods and Applications. Springer 2010. ISBN:
978-1-4020-9782-9.

Uzupetniajgca lista lektur S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (red): Comprehensive
chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam:

Elsevier, 2009

T. Puzyn, A. Mostrag-Szlichtyng, N. Suzuki, M. Haranczyk. Metody
chemometryczne w ocenie ryzyka: llosciowe za-leznosci pomigdzy
strukturg chemiczng a wtasciwosciami (QSPR) dla nowych rodzajow
zanieczyszczen chemicznych. W: Zuba D., Parczewski A. (Eds.):
Chemometria w nauce i praktyce. Wydawnictwo Instytutu Ekspertyz
Sadowych, Krakéw (2009). ISBN: 978-83-87425-38-8

Adresy eZasobow Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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