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Data rozpoczecia studiow  |luty 2026 r. Rok akademicki realizacji 2026/2027
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
Literatura i materiaty dodatkowe w
jez. angielskim

Semestr studiow 2 Liczba punktéw ECTS 2.0

Profil ksztatcenia

ogolnoakademicki

Forma zaliczenia

zaliczenie

Jednostka prowadzaca

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

Imie i nazwisko
wykftadowcy (wyktadowcow)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. inz. Jacek Czub

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

prof. dr hab. inz. Jacek Czub

Formy zajeé

Forma zaje¢ Wyktad

Cwiczenia Laboratorium | Projekt

Seminarium

RAZEM

Liczba godzin zaje¢ |15.0

0.0 0.0 30.0

0.0

45

W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0

Adres kursu na platformie eNauczanie: https://enauczanie.pg.edu.pl/2025/course/view.php?id=6206

Aktywnos$c¢ studenta
i liczba godzin pracy

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

Liczba godzin pracy |45 2.0 3.0 50

studenta

Cel przedmiotu

Przedmiot ma na celu przekrojowe zapoznanie studenta z zastosowaniami symulacji molekularnych w pracy

badawczej oraz praktyczne pogtebione wprowadzenie do praktyki pracy symulacyjnej w wybranych jej
aspektach. Czes¢ teoretyczna obejmuje szeroki przeglad podstaw fizycznych, stosowanych uproszczen,

specjalistycznych zastosowan i nowoczesnych standardéw, ktére umozliwiajg krytyczng ocene i planowanie

projektow obejmujgcych symulacje molekularne, z naciskiem na typ stawianej hipotezy badawcze;j i
mozliwosc jej walidacji. Czg$¢ praktyczna ma na celu przekazanie dobrych praktyk, zaznajomienie z
najpopularniejszym oprogramowaniem symulacyjnym, a takze ilustracje wieloetapowej organizacji zadan w

kazdym projekcie - od doboru metodologii poprzez definicje uktadu molekularnego i uruchomienie symulacji

az po analize otrzymanych danych i formutowanie wnioskow.
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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

rozumie pojecie modelowania
wieloskalowego, identyfikuje
ograniczenia metod
symulacyjnych i zna rozszerzenia
pozwalajgce na ich obejscie, a
takze dysponuje podstawowg
intuicjg przy interpretacji typowych
wynikow badan symulacyjnych

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_KO03] jest gotéw do
precyzyjnego formutowania pytan
w celu pogtebienia wtasnego
rozumienia zagadnienia lub
zidentyfikowania brakujgcych
elementéw rozumowania

potrafi zaproponowac hipoteze
badawczg znajdujgca sie w
domenie stosowalnosci metod
symulacyjnych, dopasowac do niej
konkretng metode badawczg, a
takze przedyskutowac¢ i uzasadni¢
SwWoj wybor

[SK3] Ocena umiejetnosci
organizacji pracy

[SK1] Ocena umiejetnosci pracy
w grupie

[K7_U05] potrafi wybraé metody
modelowania komputerowego i
zastosowac je do

rozwigzywania probleméw z
zakresu funkcjonowania i regulacji
ztozonych uktadow

potrafi przeprowadzi¢ sekwencje
krokéw od definicji uktadu
symulacyjnego poprzez
konfiguracje oprogramowania i
przeprowadzenie symulacji po
analize danych i weryfikacje
hipotezy badawczej

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SUZ2] Ocena umiejetnosci analizy
informaciji

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

[SU3] Ocena umiejetnosci
wykorzystania wiedzy uzyskanej
w ramach przedmiotu

Tresci przedmiotu

Tredci przedmiotu - wyktad

Podstawy symulacji: motywacja i gtéwne algorytmy

Reprezentacje biomakromolekut

Pole sitowe i jego sktadowe
Analiza prostej symulacji

Podstawy mechaniki statystycznej
Metody wzmozonego prébkowania

Symulacje kwantowo-klasyczne (QM/MM)

Symulacje gruboziarniste

Strategie obejscia ograniczen klasycznych symulaciji

Techniczne aspekty symulaciji

Integracja symulacji z wiedzg bioinformatyczng
Dokumentacja i dostepnos¢ danych symulacyjnych
Przyszto$¢ symulacji molekularnych

*  Modelowanie danych eksperymentalnych

Tresci przedmiotu - projekt

*  Przygotowanie i przeprowadzenie standardowej symulacji dynamiki molekularnej dla krétkiego
biopolimeru oraz analiza jego zachowania w réznych polach sitowych

Sformutowanie hipotezy badawczej i wybér zaawansowanej metody symulacyjnej dla jej weryfikacji
Dobér uktadu biomolekularnego dla walidacji przyjetej hipotezy
Konfiguracja oprogramowania adekwatnego do wybranej metody i uktadu
Przygotowanie i analiza symulacji z wykorzystaniem otwartego oprogramowania
Analiza wynikow, formutowanie wnioskéw, potwierdzenie lub odrzucenie hipotezy
Opracowanie i prezentacja miniraportu z wykonanych obliczen

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Znajomos¢ podstaw fizyki (oddziatywania elektrostatyczne, model harmoniczny), fundamentalna wiedza
biochemiczna (sktad i struktura biomolekut), podstawowa znajomo$¢ jezyka programowania Python

Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektéw uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prog zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Projekt: ocena projektu 50.0% 50.0%
praktycznego
Wykfad: kolokwium zaliczeniowe |50.0% 50.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Daniel M. Zuckerman, "Statistical Physics of Biomolecules. An

Introduction”

GROMACS Reference Manual (Documentation, Rozdziat 5)

Uzupetniajaca lista lektur

Christopher J. Cramer, "Essentials of Computational Chemistry"

Ivet Bahar, Robert L. Jernigan, Ken A. Dill, "Protein Actions. Principles

and Modeling"
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Adresy eZasobdéw

Uzupetniajgce

https://www.youtube.com/watch?
v=TDzzvKoDOuQ&list=PLulpgNT2hMwRQKFy40okoNQKiJwM8li3Sz -
Molecular Biophysics - seria wyktadow Erika Lindahla o
podstawowych konceptach dotyczacych symulacji biomolekularnych
https://phasespaceinvaders.buzzsprout.com/ - Phase Space Invaders
- podkast/seria wywiadéw z czotowymi liderami grup badawczych o
historii i rozwoju ich programéw badawczych oraz perspektywach dla
dyscypliny

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Czasowego.

*  Zinterpretuj, co dzieje sie w uktadzie symulacyjnym w oparciu o zatagczone wykresy.

»  Zaproponuj metodologie symulacyjng dla badania nastepujgcych proceséw:

1. adsorpcja biatka na metalowej katodzie

2. przesuniecie spektrum absorpcji Swiatta na skutek zmiany srodowiska

3. spadek statej wigzania na skutek mutacji w domenie biatka

»  Ustal, jaki element struktury decyduje o niestabilnosci symulacji przy stopniowym zwigekszaniu kroku

*  Zbadaj wptyw wysokich stezen soli na wartos¢ pKa polielektrolitu.
»  Ustal, przy jakim stgezeniu sktadnika A rozpoczyna si¢ rozdziat mieszaniny na wyrazne fazy.

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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