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Poziom ksztatcenia I stopnia - licencjackie Grupa zaje¢

Forma studiow stacjonarne Sposob realizaciji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski N
Czes¢ tresci jest przekazywana w
jezyku angielskim. Takze
wiekszos¢ instrukcji do
programow jest napisana w jezyku
angielskim.

Semestr studiow 2 Liczba punktéw ECTS 2.0

Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Miedzyuczelniany Wydziat Biotechnologii UG i GUMed -> Instytut Biotechnologii UG -> Pracownia Biofizyki

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

dr hab. Rajmund Kazmierkiewicz

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ [15.0 0.0 15.0 0.0 0.0 30
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos¢ studenta Aktywno$¢ studenta [Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |30 10.0 20.0 60
studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie uczestnikéw kursu z praktycznymi informacjami na temat tworzenia
komputerowych modeli czgsteczek chemicznych, zdobycie przez nich umiejetnosci postugiwania sie
dostepnymi programami, czytanie ze zrozumieniem instrukcji programéw, umiejetnos¢ planowania
czynnosci prowadzacych do utworzenia realistycznego modelu teoretycznego zjawiska zachodzacego w
komorce, umiejetnosc¢ krytycznej oceny i weryfikacji wynikow.

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[BIOTECHL3_UO03] Stosuje
podstawowe metody
matematyczne i statystyczne do
opisu

zjawisk i analizy danych; posiada
umiejetnos¢ podstawowej analizy
danych w profesjonalnych bazach
danych wykorzystywanych w
biotechnologii

Uczestnik kursu posiada
podstawowg umiejetnosé
stosowania podstawowych metod
matematycznych i statystycznych
do opisu zjawisk i analizy danych
pozwalajacych na opis prostych
zaleznosci w procesach
biologicznych przy uzyciu metod
stosowanych w modelowaniu
molekularnym

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny
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Tresci przedmiotu

Zapoznanie z mozliwo$ciami systemu Linux oraz z programami i elementarnymi pojeciami dotyczgacymi
konstruowania, zapisywania, odczytywania i

manipulowania modelami czgsteczek uzywanymi w Mechanice Molekularne;j.

Liczenie potencjatu elektrostatycznego, minimalizacja energii (optymalizacja struktur startowych
czasteczek), uzycie uproszczonej funkcji energii

potencjalnej (ang. soft potential). w polu sit ECEPP/3,

Zastosowania metody dynamiki molekularnej w polu sit AMBER.

Metoda Monte-Carlo, analiza skupien dla duzej liczby konformaciji.

Zastosowanie analizy drgan normalnych czgsteczek.

Dokowanie matych czasteczek i tworzenie modeli komplekséw biatek oraz biatek z kwasami nukleinowymi.
Dynamika molekularna z uzyciem ograniczen swobody konformacyjnej pochodzacych z wynikéw badan
doswiadczalnych (ang.

restrains,constrains). Minimalizacja i Simulated annealing. Uzycie funkcji kary (ang. penalty function).
Szczegotowa analiza wynikéw dynamiki molekularnej.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Wymagana jest podstawowa umiejetnosé obstugi komputera

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

Sprawdzian pisemny z pytaniami  |51.0% 50.0%
otwartymi i testowymi
10 sprawozdan z ¢wiczen 51.0% 50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur Skrypt, "INTRODUCTION TO MOLECULAR MODELING", Rajmund
Kazmierkiewicz, Intercollegiate Faculty of Biotechnology UG-MUG,
Gdansk

2011

Uzupetniajaca lista lektur Understanding Molecular Simulation: From Algorithms to Applications

(Second Edition), Daan Frenkel

Adresy eZasobow Adresy na platformie eNauczanie:

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Co to jest wspétrzedna wewnetrzna czasteczki ?

. Wyjasnij pojecie naktadanie sekwenciji biatek.

3. Jakiej liczby wspétrzednych wewnetrznych nalezy uzy¢ do petnego opisu: a) odlegtosci (dtugosci
wigzan), b) katéw walencyjnych, c) katéw torsyjnych w czasteczce metanu?

4. Jakiego programu mozna uzy¢ do przettumaczenia wspétrzednych kartezjanskich czasteczki na jej
wspotrzedne wewnetrzne?

5. Co rozumiesz pod pojeciem konformacja czasteczki np. biatka?

6. Zaproponuj co najmniej dwa sposoby doswiadczalnej weryfikacji poprawnosci przewidywan konformacji
dowolnej czasteczki.

7. Wyjasnij pojecie empiryczne pole sit.

8. Do czego moze by¢ przydatna (w modelowaniu molekularnym) tak zwana baza standardowych reszt,
ktoéra zwykle jest dotagczana do pola sit?

9. Jakie znasz przyktadowe nazwy empirycznych pdl sitowych, czym réznig sie funkcje opisujace energie
potencjalng czasteczek w tych polach sit?

10. W jakim znaczeniu uzywa sie¢ w mechanice molekularnej pojecia mapka energii, jaki ma ona zwigzek z
wykresem Ramachandrana?

11. Wyjasnij pojecie mapa kontaktow pomiedzy atomami wegla Ca, stosowane do alternatywnego opisu
konformacji biatka.

12. Co to jest oddziatywanie wigzace?

13. Co to jest oddziatywanie niewigzace?

14. W jakim celu uzywa sie tak zwany efektywny zasieg oddziatywan (ang. cut-off) w mechanice
molekularnej?

15. Jeden ze skfadnikéw energii oddziatywan niewigzacych opisuje sie czesto za pomocg wzoru Van der
Waalsa. Napisz go i wyjasnij znaczenie wystepujacych w nim symboli.

16. Napisz wzor opisujacy energie potencjalng dowolnej czgsteczki np. wody.

17. Wymien trzy rodzaje parametréw pola sit, podaj ich krotki opis.

18. Co rozumiesz pod pojeciem ograniczenia swobody konformacyjnej ?

19. Na czym polegajg problemy z poprawnym uwzglednieniem oddziatywan elektrostatycznych w
mechanice molekularnej?

20. Wyjasnij na czym polega minimalizacja energii uktadu fizycznego np. czasteczki?

21. Na czym polega stosowana w mechanice molekularnej metoda gradientéw sprzezonych?

22. Czym rdznig sie minima lokalne na powierzchni opisywanej funkcjg energii od jej minimum globalnego?

N =

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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