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A. Formy zaje¢

e polaczenie wykladu z ¢wiczeniami (programowanie)

B. Sposdb realizacji

e zajecia w sali dydaktycznej z uzyciem wtasnych laptopow z
zainstalowanym bezptatnym oprogramowaniem wskazanym

przez prowadzacego

C. Liczba godzin

e samodzielne przygotowanie przed zajeciami (literatura,
instalacja i zapoznanie z oprogramowaniem): 10 godz.

e potaczenie wyktadu z ¢wiczeniami: 30 godz.

e  konsultacje po zajeciach: 20 godz.

Cykl dydaktyczny
semestr letni

Status przedmiotu

o obewiazkewy / fakultatywny

Jezyk wykladowy
polski

Metody dydaktyczne
e wyktad z prezentacjg multimedialng

Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe Kkryteria oceny lub wymagania
egzaminacyjne

e prezentacja programowania w jezyku
Python z komentarzem

A. Sposob zaliczenia
e zaliczenie z oceng

B. Formy zaliczenia
e kolokwium pisemne z pytaniami testowymi

. Podstawowe Kkryteria
pozytywna ocena z kolokwium pisemnego sktadajacego si¢ z okoto 10 pytan
testowych obejmujacych zagadnienia wymienione w treSciach programowych;
udzielenie niektorych odpowiedzi wymaga napisania krotkich programéw w
jezyku Python (podobnych do tych napisanych w trakcie zajec)

e bedzie mozna korzysta¢ z wezesniej napisanych wiasnych programow, notatek

oraz dokumentacji online
e negatywna ocene nalezy poprawié¢

LN

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi
A. Wymagania formalne: chemia biatek, podstawy informatyki
B. Wymagania wstepne: podstawowe wiadomosci o biatkach i programowaniu

Cele przedmiotu

e zapoznanie studentow z kompleksami biatko-biatko, dokowaniem molekularnym i struktura plikow PDB

e zapoznanie studentdw z graficznym Srodowiskiem programistycznym pyCharm i podstawowymi elementami jezyka Python

e rozwijanie umiej¢tnosci programistycznych poprzez wykonywanie réznych operacji na plikach PDB

e pokazanie, ze uzyte algorytmy i struktury danych moga by¢ ponownie zastosowane do innych problemoéw, ktére studenci
moga napotkaé¢ w swojej pracy naukowej




TreSci programowe

Struktura, dynamika i znaczenie biologiczne kompleksow biatko-biatko. Dokowanie molekularne. Format PDB. Korzystanie z
graficznego $srodowiska programistycznego pyCharm. Podstawowe elementy jezyka Python (m.in. petle, listy, krotki, stowniki,
instrukcje warunkowe, czytanie i zapisywanie plikow, parametry wiersza polecen, wypisywanie na standardowe wyjscie,
konwersja typow) w zastosowaniu do przetwarzania plikbw PDB i obliczania roznorodnych wielkos$ci takich jak odlegtosc¢
miedzy atomami, geometryczne centrum czasteczki, RMSD pomiedzy dwoma strukturami. Uzywanie zewngtrznych bibliotek.
Tworzenie wykreséw. Styl i czytelno$¢ pisanego oprogramowania.

Wykaz literatury
A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):
A.1. wykorzystywana podczas zaje¢
e M. Torchala et al., ‘SwarmDock: a server for flexible protein-protein docking’, Bioinformatics 29, 807 (2013).
DOI: 10.1093/bioinformatics/btt038.
e M. Torchala et al., ‘A Markov-chain model description of binding funnels to enhance the ranking of docked
solutions’, Proteins 81, 2143 (2013). DOI: 10.1002/prot.24369.
A.2. studiowana samodzielnie przez studenta przed zaj¢ciami:
e format PDB, szczegolnie pozycje elementow w rekordzie ATOM (http://www.wwpdb.org/documentation/file-
format-content/format33/sect9.htmI#ATOM)
e Python:
0 http://www.cogsci.rpi.edu/~destem/igd/python_cheat sheet.pdf
0 https://perso.limsi.fr/pointal/ _media/python:cours:mementopython3-english.pdf
B. Literatura uzupehiajaca
Dokumentacja Python https://www.python.org/doc/
Oprogramowanie do zainstalowania przed zajeciami:
1. Python z r6znymi pakietami: Anaconda 4.2.0 lub nowszy, dla Python 3.5 (64bit lub 32bit)
(https://www.continuum.io/downloads#windows)
2. PyCharm Community Edition 2016.3.1 lub nowszy (https://www.jetbrains.com/pycharm/download/#section=windows)
3. VMD 1.9.3 lub nowszy (http://www ks.uiuc.edu/Development/Download/download.cgi?PackageName=VMD)
4. Notepad ++ 7.2.2 lub nowszy (https://notepad-plus-plus.org/)

Efekty uczenia si¢: Wiedza:
SD_WO01: wykazuje zaawansowang i aktualng 1. ma ogbdlng wiedzg w zakresie struktury kompleksow biatko-
interdyscyplinarng wiedz¢ z zakresu dziedzin nauki i biatko i dokowania molekularnego
dyscyplin naukowych obejmujacych prowadzone 2. ma podstawowa wiedze dotyczaca formatu plikow PDB i
badania naukowe potencjalnych probleméw z niedoskonato$cig danych
SD WO02: wykazuje zaawansowang wiedze z 3. zna podstawowe elementy jezyka Python
zakresu metodologii prowadzenia badan Umiejetnosci:
naukowych, zasad planowania badan i ich realizacji 1. potrafi krytycznie analizowa¢ pliki PDB i przetwarzaé
z wykorzystaniem interdyscyplinarnych technik i zawarte w nich dane
narzedzi badawcezych o . 2. potrafi napisa¢ krotkie programy w jezyku Python, ktore
SD_UO02: biegle wykorzystuje literatur¢ naukows i wykonuja okreslone zadania
informacje zgromadzone w bazach danych, w tym o 3. potrafi wyszukiwaé bledy we wlasnych i obcych
charakterze interdyscyplinarnym, zwigzane z programach
dziatalnoscig naukows i dydaktyczna 4. potrafi zastosowal znane rozwigzania do nowych
SD_KOI: rozumie potrzebg planowania swojego problemow, takze poza pierwotnym obszarem
rozwoju, systematycznego aktualizowania 5. potrafi odnalez¢ i krytycznie oceni¢ przydatno$¢ rozwigzan
interdyscyplinarnej wiedzy w celu poszerzania i problemow, ktére sg dostepne online (np. Stack Overflow,
poglebiania wlasnych kompetencji dokumentacja Pythona)
SD_K93: wykazgj e lfrytycz’rlg zrozumiegie wklad}l‘ Kompetencje spoleczne (postawy):
wynikow whasnej dziatalnosci badawczej w rozwoj 1. rozumie potrzebe ciaglego i systematycznego ksztatcenia sie,
nauki 2. rozumie wptyw metod obliczeniowych na rozwdj nauki
3. rozumie potrzebe systematycznego rozwijania umieje¢tnosci
programistycznych i konieczno$¢ pisania programow w
sposob zrozumialy dla innych naukowcow
4. rozumie potrzebg systematycznego zapoznawania si¢ z
najnowszymi osiggnigciami dotyczacymi przewidywania
struktur ~ komplekséw  biatko-biatko  zawartych w
czasopismach naukowych
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