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1 Informacje o przedmiocie

Nazwa przedmiotu Modelowanie biokatalizatorów

Nazwa przedmiotu
w języku angielskim

Modeling of biocatalysts

Kod przedmiotu WITCh TCH oIIS D19 19/20

Kategoria przedmiotu Przedmioty specjalnościowe

Liczba punktów ECTS 1.00

Semestry 3

2 Rodzaj zajęć, liczba godzin w planie studiów

Semestr Wykłady Ćwiczenia Laboratorium
Laboratorium
komputero-

we
Projekt Seminarium

3 0 0 0 15 0 0

3 Cele przedmiotu

Cel 1 Zdobycie umiejętnoćci praktycznych dotyczących zastosowania metod obliczeniowych chemii teoretycznej
w zakresie badania i modelowania układów biokatalizator-lidand na poziomie molekularnym.

Kod archiwizacji:
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4 Wymagania wstępne w zakresie wiedzy, umiejętności i innych
kompetencji

1 Podstawowa wiedza z zakresu chemii organicznej i chemii fizycznej.

5 Efekty kształcenia

EK1 Umiejętności Umiejętność wizualizacji struktury kompleksów białko-ligand.

EK2 Umiejętności Umiejętność przeszukiwania baz danych związków chemicznych pod kątem aktywności biolo-
gicznej.

EK3 Umiejętności Umiejętność tworzenia modelu homologicznego białka.

EK4 Umiejętności Umiejętność przygotowania danych wejściowych i uruchomienia prostych obliczeń w zakresie
dokowania molekularnego.

6 Treści programowe

Laboratorium komputerowe

Lp
Tematyka zajęć
Opis szczegółowy bloków tematycznych

Liczba
godzin

K1
Modelowanie molekularne wybranych układów biokatalitycznych: przygotowanie
plików wejściowych, uruchomienie obliczeń z zastosowaniem specjalistycznego
oprogramowania oraz wizualizacja i interpretacja wyników obliczeń.

15

7 Narzędzia dydaktyczne

N1 Konsultacje

N2 Ćwiczenia laboratoryjne
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8 Obciążenie pracą studenta

Forma aktywności
Średnia liczba godzin

na zrealizowanie
aktywności

Godziny kontaktowe z nauczycielem akademickim, w tym:

Godziny wynikające z planu studiów 15

Konsultacje przedmiotowe 2

Egzaminy i zaliczenia w sesji 0

Godziny bez udziału nauczyciela akademickiego wynikające z nakładu pracy studenta, w tym:

Przygotowanie się do zajęć, w tym studiowanie zalecanej literatury 30

Opracowanie wyników 10

Przygotowanie raportu, projektu, prezentacji, dyskusji 10

Sumaryczna liczba godzin dla przedmiotu wynikająca z
całego nakładu pracy studenta 67

Sumaryczna liczba punktów ECTS dla przedmiotu 1.00

9 Sposoby oceny

Ocena formująca

F1 Sprawozdanie z ćwiczenia laboratoryjnego

Ocena podsumowująca

P1 Średnia ważona ocen formujących

Kryteria oceny

Efekt kształcenia 1

Na ocenę 3.0
Student potrafi otworzyć pliki w formacie pdb za pomocą odpowiedniego
oprogramowania oraz korzystając z funkcji graficznych zobrazować strukturę
kompleksu białko-ligand, a następnie zapisać jako plik graficzny.

Efekt kształcenia 2

Na ocenę 3.0
Potrafi narysować elementy strukturalne w celu przeszukiwania bazy danych.
Potrafi skopiować wyniki wyszukiwania i zapisać w pliku tekstowym.

Efekt kształcenia 3

Na ocenę 3.0
Potrafi stworzyć model homologiczny białka za pomocą darmowych narzędzi
internetowych.
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Efekt kształcenia 4

Na ocenę 3.0
Potrafi przygotować pliki białka oraz liganda. Potrafi wykonać dokowanie za
pomocą specjalistyczego oprogramowania oraz zapisać wyniki w pliku tekstowym.

10 Macierz realizacji przedmiotu

Efekt
kształcenia

Odniesienie
danego efektu
do szczegóło-
wych efektów

zdefiniowa-
nych dla
programu

Cele
przedmiotu

Treści
programowe

Narzędzia
dydaktyczne

Sposoby oceny

EK1
K2_U01
K2_U08 b Cel 1 K1 N1 N2 F1 P1

EK2
K2_U01
K2_U02
K2_U10 b

Cel 1 K1 N1 N2 F1 P1

EK3
K2_U01
K2_U02
K2_U08 b

Cel 1 K1 N1 N2 F1 P1

EK4
K2_U01
K2_U02
K2_U08 b

Cel 1 K1 N1 N2 F1 P1

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 ] – — Instrukcja obsługi stosowanego oprogramowania, –, 0, –

12 Informacje o nauczycielach akademickich

Osoba odpowiedzialna za kartę

dr inż. Paweł Śliwa (kontakt: pawel.sliwa@pk.edu.pl)
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Osoby prowadzące przedmiot

1 dr inż. Paweł Śliwa (kontakt: psliwa@chemia.pk.edu.pl)

13 Zatwierdzenie karty przedmiotu do realizacji

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

Przyjmuję do realizacji (data i podpisy osób prowadzących przedmiot)

. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .

Strona 5/5


