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Data rozpoczecia studiow  |luty 2026 r. Rok akademicki realizaciji 2026/2027
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Poziom ksztatcenia Il stopnia Grupa zaje¢

Forma studiow stacjonarne Sposob realizaciji na uczelni

Rok studiow 1 Jezyk wyktadowy polski

Semestr studiow 2 Liczba punktow ECTS 3.0

Profil ksztatcenia ogdlnoakademicki Forma zaliczenia zaliczenie

Jednostka prowadzaca

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

Imie i nazwisko
wyktadowcy (wyktadowcdow)

Odpowiedzialny za przedmiot

prof. dr hab. inz. Jacek Czub

Prowadzacy zajecia z przedmiotu

Formy zaje¢ Forma zaje¢ Wyktad Cwiczenia Laboratorium | Projekt Seminarium [RAZEM
Liczba godzin zaje¢ |15.0 0.0 30.0 0.0 0.0 45
W tym liczba godzin zaje¢ na odlegtos¢: 0.0
Aktywnos$¢ studenta Aktywnos¢ studenta |Udziat w zajeciach Udziat w Praca wtasna RAZEM
i liczba godzin pracy dydaktycznych, objetych konsultacjach studenta
planem studiow
Liczba godzin pracy |45 5.0 10.0 60

studenta

Cel przedmiotu

Przedmiot ma na celu zaprezentowanie oraz praktyczne wprowadzenie do narzedzi sztucznej inteligencji
rozwijanych i wykorzystywanych wspétczesnie w bioinformatyce strukturalnej oraz chemii obliczeniowe;j.
Studenci zrozumiejg podstawy dziatania algorytméw uczenia gtebokiego odpowiedzialne za sukces takich
narzedzi jak AlphaFold czy RoseTTAFold, zapoznajg sie z konceptami odwréconego fatdowania (inverse
folding) oraz wypetniania (inpaintingu) biatek, poznajg modele fundamentalne umozliwiajgce reprezentacje
biomolekut, zwigzkéw matoczgsteczkowych czy genomow, a takze wykorzystajg interaktywne arkusze oraz
serwery w celu praktycznego wykorzystania dostepnych narzedzi.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_WO01] rozpoznaje problemy
wspotczesnej chemii, obejmujace
wiasciwosci oraz otrzymywanie
zwigzkow

chemicznych, niezbedne do
dokonywania obliczen, w tym
obejmujgce zaleznos¢ struktury
zwigzKu i

jego reaktywnos¢

zna i identyfikuje wspétczesne
problemy badawcze bioinformatyki
strukturalnej i chemii obliczeniowe;j
mozliwe do rozwigzania metodami
Al; wyjasnia zaleznosci miedzy
sekwencja, struktura, stabilnoscig,
reaktywnoscig i oddziatywaniami
czgsteczek a wynikami
generowanymi przez narzedzia
takie jak AlphaFold,

RoseTTAFold, metody inverse
folding/inpainting oraz potencjaty
neuronowe.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_WO03] rozpoznaje i opisuje
zjawiska z zakresu fizyki,
obejmujgca elementy mechaniki
kwantowej, fizyki ciata statego i
fizyki jadrowej, niezbedne do
przewidzenia przebiegu zjawisk
fizycznych i do rozwigzania
probleméw technicznych

posiada niezbedng wiedze do
wyjasnienia fizycznych zatozen i
ograniczenia metod Al
stosowanych do modelowania
struktur biomolekut, konformeréw,
oddziatywan
miedzyczasteczkowych i
energetyki molekularnej;
interpretuje wyniki tych metod w
odniesieniu do klasycznego i
kwantowego opisu ukladéw
molekularnych.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[K7_U04] opracowuje i przekazuje
informacje techniczne w postaci
dokumentow tekstowych, arkuszy
kalkulacyjnych, wykresow,
schematow technologicznych oraz
prezentacji multimedialnych, oraz
przygotowuje wystapienie wraz z
prezentacjg multimedialng

opracowuije raport techniczno-
naukowy i krotkg prezentacje
dokumentujgcg wyniki
miniprojektéw; wykorzystuje tekst,
tabele, wykresy i wizualizacje
struktur molekularnych do
przedstawienia danych
wejsciowych, zastosowanych
metod, wynikéw oraz ograniczen
narzedzi Al do modelowania
biomolekut.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

[K7_UO01] integruje i interpretuje
informacje z literatury, baz danych
i innych zrodet

pozyskuije, integruje i interpretuje
informacje z literatury, baz danych
strukturalnych, sekwencyjnych i
chemicznych oraz serwerow Al;
przygotowuje dane wejsciowe,
ocenia wiarygodnos$é wynikow i
formutuje wnioski z predykcji
modeli w ramach miniprojektow.

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU5] Ocena umiejetnosci
zaprezentowania wynikéw
realizacji zadania

[SU2] Ocena umiejetnosci analizy
informacji

Tresci przedmiotu

Tresci przedmiotu - wyktad
Problem zwijania biatek i ewolucja préb jego rozwigzania: od podej$¢ opartych na fizyce po przetom
AlphaFold2 i nowe, generatywne metody wykorzystujgce tzw. stabilng dyfuzje

Odwrotny problem zwijania biatek. Podejscia wykorzystujace jednoczesng generacje struktury i

sekwengciji

Przewidywanie struktury i konformeréw dla kwaséw nukleinowych, modyfikacji posttranslacyjnych i

zwigzkow matoczgsteczkowych

Przewidywanie zespotéw kanonicznych biomakromolekut: wyjscie poza paradygmat pojedyncze;j

struktury

Modele fundamentalne i uczenie reprezentacji w bio- i chemoinformatyce
Zastosowanie grafowych sieci neuronowych do przewidywania wiasciwosci czgsteczek w oparciu o

strukture 3D

Potencjaty neuronowe: fizyczne modele energetyki czasteczek trenowane w celu przyspieszenia

obliczen kwantowochemicznych

Tresci przedmiotu - laboratoria

A e e e o

Bl

Nauka pracy z arkuszami Colab i kartami graficznymi
Minimalne podstawy biblioteki PyTorch

Praktyczne oméwienie metod trenowania i wykorzystywania uprzednio trenowanych modeli
Cztery miniprojekty prowadzone w matych grupach:
Whykorzystanie serweréw do predykcji struktury biatek i kwaséw nukleinowych, w tym wptywu mutaciji

punktowych na stabilno$¢ makromolekut

Projektowanie domen biatkowych wigzgcych specyficznie wybrany cel makromolekularny
Nowoczesne metody dokowania i przewidywania oddziatywan w uktadach biatko-biatko, biatko-ligand
Wykorzystanie i przebudowa istniejgcej architektury uczenia gtebokiego w celu zbudowania predyktora

wybranej wlasnosci strukturalnej: miejsca wigzania jonéw, kieszeni wigzgcej ligand, mostkéw

dwusiarczkowych

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Znajomos¢ jezyka programowania Python

Znajomo$¢ konceptualnych podstaw uczenia maszynowego i chemoinformatyki
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Sposoby i kryteria
oceniania osigganych
efektow uczenia sie

Sposob oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej

wyktad: kolokwium koncowe

50.0% 25.0%

laboratorium: cztery miniprojekty
(raport)

50.0% 75.0%

Zalecana lista lektur

Podstawowa lista lektur

Charles Ravarani, Natasha Latysheva: Deep Learning for Biology

Uzupetniajaca lista lektur

Simon J.D. Prince: Understanding Deep Learning

Adresy eZasobow

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Jak uruchomi¢ modele uczenia gtebokiego wymagajace znacznych zasoboéw obliczeniowych?

Jak zwalidowa¢ strukturalny model biatka przewidziany przez algorytm uczenia gtebokiego?

Jakie klasy probleméw badawczych mozna dzis rozwigzywac¢ z wykorzystaniem dostepnych narzedzi
uczenia gtebokiego?

Jakie bazy danych strukturalnych i sekwencyjnych mozna wykorzystaé do zbierania danych
wejsciowych? Jak pobiera¢ dane pojedynczo i w trybie wsadowym?

Jakie procedury pozwalajg na przygotowanie czystych danych do trenowania modeli Al?

Whykorzystaj wybrany serwer do predykciji struktury w celu sprofilowania wrazliwosci biatka na mutacje.
Wybierz biatko o znaczeniu biomedycznym i zaprojektuj domene, ktéra wigze sie w poblizu miejsca
aktywnego lub allosterycznego.

Scharakteryzuj wigzanie wybranego leku do ludzkiego biatka hERG z wykorzystaniem metod
dokowania opartych na stabilnej dyfuz;ji.

Przeprowadz w grupie czyszczenie danych, modyfikacje kodu i trening dla zbudowania modelu
predykcyjnego opartego na istniejgcych grafowych sieciach neuronowych.

Zajecia praktyczne
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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