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Data rozpoczecia studiow  |luty 2026 r. Rok akademicki realizacji 2025/2026
przedmiotu

Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢ Grupa zaje¢ obowigzkowych z
zakresu kierunku studiow
Grupa zaje¢ powigzanych z
prowadzonymi badaniami
naukowymi w dziedzinie nauki
zwigzanej z kierunkiem - profil
ogdlnoakademicki

Forma studiéw stacjonarne Sposob realizacji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wykfadowy polski
Jezyk polski

Semestr studiow 1 Liczba punktow ECTS 3.0

Profil ksztatcenia ogolnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

Woydziaty Politechniki Gdanskiej -> Wydziat Chemiczny -> Katedra Chemii Fizycznej

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. inz. Adam Kloskowski

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

dr hab. Agnieszka Gajewicz-Skretna

Formy zaje¢

Forma zaje¢ Wyktad

Cwiczenia  |Laboratorium | Projekt

Seminarium |RAZEM

Liczba godzin zaje¢ (0.0

0.0 0.0 60.0

0.0 60

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adres kursu na platformie eNauczanie: https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/user/index.php?id=5441

Aktywnos$¢ studenta
i liczba godzin pracy

Aktywnos¢ studenta Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow

Liczba godzin pracy |60 2.0 13.0 75

studenta

Cel przedmiotu

Celem przedmiotu jest zapoznanie studentéw z podstawami teoretycznymi oraz praktycznymi aspektami
modelowania jakosciowej i ilosciowej zaleznosci struktura-aktywnosc¢ biologiczna (ang. Qualitative/
Quantitative Structure-Activity Relationships, [Q]JSAR) oraz struktura-wtasciwosci fizykochemiczne (ang.
Qualitative/Quantitative Structure-Property Relationships, QSPR). W trakcie kursu studenci zdobedg wiedze
teoretyczng i praktyczne umiejetnosci na temat metod opisu struktury zwigzkéw chemicznych, obliczania
deskryptorow molekularnych oraz stosowania nowoczesnych narzedzi komputerowych do budowy, walidacji
i interpretacji modeli predykcyjnych (modeli [QJSAR/[Q]SPR). Zajecia przygotuja studentéw do
samodzielnego wykorzystywania narzedzi komputerowych w analizie zaleznos$ci pomiedzy strukturg
zwigzkéw chemicznych a ich aktywnoscig biologiczng lub wiasciwosciami fizykochemicznymi.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_WO01] zna i rozumie metody,
techniki i narzedzia stosowane
przy rozwigzywaniu

zadan bioinformatycznych w tym z
zakresu modelowania
molekularnego

Student posiada wiedzeg i zna
podstawy teoretyczne metod
modelowania [Q]SAR/[Q]SPR.
Student posiada

wiedze z zakresu uczenia
maszynowego niezbedng w
procesie opracowania i walidacji
modeli klasyfikacyjnych i
regresyjnych wykorzystywanych w
chemii materiatowej, toksykologii
komputerowej i projektowaniu
lekow.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW2] Ocena wiedzy zawartej w
prezentaciji

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_UO05] potrafi wybra¢ metody
modelowania komputerowego i
zastosowac je do

rozwigzywania problemoéw z
zakresu funkcjonowania i regulaciji
ztozonych uktadéw

Student potrafi samodzielnie
zbudowac i oceni¢ prosty model
[QISAR/[Q]SPR i przegotowac
prezentacje przedstawiajgca
najwazniejsze wyniki. Student
potrafi krytycznie zinterpretowac
uzyskane rezultaty modelowania i
jest w stanie odnies¢ je do
istniejgcego stanu wiedzy.

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU3] Ocena umiejgtnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU4] Ocena umiejetnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU5] Ocena umiejgtnosci
zaprezentowania wynikow
realizacji zadania

[K7_KO01] jest gotéw do
okreslania priorytetow dziatan w
realizacji zadan wtasnych lub
powierzonych przez innych

Studenci rozumiejg potrzebe
ciggtego uczenia sig i potrafig
inspirowac do tego innych. Sg
przygotowani do pracy
zespotowej, podejmujgc rézne role
w grupie, oraz wykazujg sie
kreatywnoscig w ustalaniu
priorytetéow niezbednych do
realizacji zréznicowanych zadan.
Rozumiejg réwniez spoteczne
aspekty praktycznego
wykorzystania wiedzy i
umiejetnosci, a takze
odpowiedzialno$¢ zwigzang z ich
stosowaniem.

[SK1] Ocena umiejetnosci pracy
w grupie

[SK2] Ocena postepdéw pracy
[SK3] Ocena umiejetnosci
organizacji pracy

[SK4] Ocena umiejetnosci
komunikacji, w tym poprawnosci
jezykowej

[SK5] Ocena umiejetnosci
rozwigzywania problemow
wystepujgcych w praktyce

[K7_U01] potrafi korzysta¢ z baz
danych z zakresu nauk $cistych i
przyrodniczych -

wiasciwych dla kierunku studiow
InfoBioChem

Student potrafi korzysta¢ z
wybranych baz danych
chemicznych i biologicznych w
celu pozyskiwania danych
niezbednych do budowy, analizy i
walidacji modeli QSAR/QSPR.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

[SU4] Ocena umiejgtnosci
korzystania z metod i narzedzi
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

Tresci przedmiotu

Treéci przedmiotu - projekt

Tresci przedmiotu obejmujg nastepujace obszary:

* Rola jakosci danych wykorzystywanych w modelowaniu [Q]JSAR/[Q]SPR: metody wstgpnej kontroli
danych; rzetelna ocena jako$¢ danych (np., niekompletne dane, obecnos$¢ punktéw odbiegajgcych,
zaszumienie danych, mata liczebno$¢ danych, etc.).

*  Obliczanie deskryptoréw molekularnych z wykorzystaniem dostepnych narzedzi np. Mordred, PaDEL,

RDKit, OCHEM, etc.

*  Przygotowanie danych wejsciowych do modelowania [Q]SAR/[Q]SPR: wybér zmiennych niezaleznych
(np. metoda krokowa - eliminacji wstecznej lub selekcji postepujacej, algorytm genetyczny, elastyczna
sie¢ (Elastic Net), etc.); techniki podziatu zbioru danych na zbidr uczacy i zbior testowy; standaryzacja

danych.

»  Walidacja modeli [Q]SAR/[Q]SPR: rekomendacje OECD dotyczace walidacji modeli [Q]SAR/[Q]SPR,
walidacja wewnetrzna i zewnetrzna, statystyki opisowe dotyczace jakosci dopasowania, elastycznosci i
zdolnosci prognostycznych modeli; dziedzina modelu.

*  Opracowanie jakosciowego i/lub ilosciowego modelu [Q]JSAR/[Q]SPR z wykorzystaniem dostgpnych
platform komputerowych (np. Orange Data Mining): dostrojenie hiperparametrow modelu, wewnetrzna i
zewnetrzna walidacja modelu; wizualizacja i interpretacja wynikéw modelowania [Q]SAR/[Q]SPR.

*  Przeglad platform (np. EPI Suite, OECD QSAR Toolbox) oferujgcych gotowe do uzycia modele [Q]SAR/

[QISPR.

«  Projekt koncowy: opracowanie i przedstawienie wynikébw modelowania [Q]SAR/[Q]SPR dla wybranego
problemu klasyfikacyjnego i/lub regresyjnego.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Laboratorium — projekt / zadanie
problemowe

50.0%

100.0%
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Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Roy K, Kar S, Das RN. A Primer on QSAR/QSPR Modeling:
Fundamental Concepts (SpringerBriefs in Molecular Science).
2015, Springer. ISBN:9783319172804.

Todeschini R, Consonni V. Molecular Descriptors for
Chemoinformatics. 2009, WileyVCH Verlag GmbH & Co. KGaA.
ISBN:9783527318520.

Uzupetniajaca lista lektur

Dearden JC, Cronin MTD, Kaiser KLE. How not to develop a
quantitative structureactivity or structureproperty relationship
(QSAR/QSPR). SAR and QSAR in Environmental Research, 2009;
20(34), 241266. https://doi.org/10.1080/10629360902949567 .
Gramatica P. Principles of QSAR Modeling: Comments and
Suggestions From Personal Experience. International Journal of
Quantitative Structure-Property Relationships (IJQSPR), 2020:5(3).
https://doi.org/10.4018/IJQSPR.20200701.0a1.

Gramatica P. Origin of the OECD Principles for QSAR Validation
and Their Role in Changing the QSAR Paradigm Worldwide: An
Historical Overview. Journal of Chemometrics, 2025; 39(3):
e€70014. https://doi.org/10.1002/cem.70014.

Cherkasov A, Muratov EN, Fourches D, Varnek A, Baskin Il,
Cronin M, Dearden J, Gramatica P, Martin YC, Todeschini R,
Consonni V, Kuz'min VE, Cramer R, Benigni R, Yang C, Rathman
J, Terfloth L, Gasteiger J, Richard A, Tropsha A. QSAR modeling:
where have you been? Where are you going to? Journal of
Medicinal Chemistry. 2014; 57(12):4977-5010. https://doi.org/

10.1021/jm4004285.

Adresy eZasobdow

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Przyktadowe zagadnienia / pytania:

Istota reguty Topliss-Costello?

metod uczenia maszynowedo.

Czym roézni sie model QSAR od QSPR?

Jakie sg podstawowe typy deskryptorow molekularnych?

Kiedy nalezy stosowa¢ modele klasyfikacyjne, a kiedy regresyjne?

Czym sg punkty odbiegajace i jak wptywajg na jako$¢ modelu QSAR/QSPR?
W jaki spos6b mozna ocenic¢ istotno$¢ statystyczng modelu QSAR/QSPR?
Co oznacza przeuczenie modelu QSAR/QSPR i jak mozna go unikng¢?

Czym sie rézni walidacja wewnetrzna modelu QSAR/QSPR od walidacji zewnetrznej?

Kiedy uznajemy, ze przewidywania modelu QSAR/QSPR sg wiarygodne?

Jakie sg najczestsze Zrodta btedéw w modelowaniu QSAR/QSPR?

Na podstawie macierzy pomytek ocen precyzje modelu klasyfikacyjnego.

Ocen istotnos¢ statystyczng modelu QSAR/QSPR.

Poréwnaj zdolnosci prognostyczne dwéch modeli QSAR opracowanych z wykorzystaniem réznych

*  Przeprowadz interpretacje dziedziny modelu QSAR.

* W oparciu o klasyfikacyjny model [Q]SAR/[Q]SPR opracowany metodg k-najblizszych sasiadow
przeprowadz klasyfikacje 5 nowych zwigzkow.

*  Ocen model [Q]SAR/[Q]SPR w odniesieniu do rekomendacji OECD.

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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