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Alternatywne metody oceny ryzyka substancji chemicznych ZAO

Nazwa jednostki prowadzacej przedmiot

null
Studia
wydziat kierunek poziom| drugiego stopnia
Wydziat Chemii Chemia formal| niestacjonarne (zaoczne)
modut

specjalnosciowy

zarzadzanie substancjami niebezpiecznymi

specjalizacja

wszystkie

Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

prof. UG, dr hab. Tomasz Puzyn; mgr Katarzyna Odziomek; mgr tukasz Lubinski; dr Celina Sikorska; dr Agnieszka Gajewicz; dr

Karolina Jagietto; mgr Piotr Urbaszek

Formy zajec¢, sposob ich realizacji i przypisana im liczba godzin

Formy zajec¢

Wyktad, Cw. laboratoryjne
Sposob realizacji zaje¢

zajecia w sali dydaktycznej
Liczba godzin

Wyktad: 9 godz., Cw. laboratoryjne: 18 godz.

Liczba punktéw ECTS

5

zajecia 27 godz.

konsultacje 10 godz.

praca witasna studenta 88 godz.
RAZEM: 125 godz. - 5 ECTS

Cykl dydaktyczny
2017/2018 letni

Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
obowigzkowy polski
Metody dydaktyczne Forma i sposéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

- Wyktad z prezentacjg multimedialng

- *¢wiczenia laboratoryjne (pracowania kompute-
rowa): wykonywanie ¢wiczen (obejmujacych po-
szczegoblne grupy zagadnien poruszanych na wy-
ktadzie) w pracowni komputerowej na podstawie
instrukcji otrzymanej od prowadzacego, potg-czone
z analiza, dyskusjq i prezentacjg uzyska-nych
wynikow.

wymagania egzaminacyjne
Sposéb zaliczenia
- Zaliczenie na ocene
- Egzamin
Formy zaliczenia
- egzamin pisemny testowy
- wykonanie pracy zaliczeniowej - przeprowadzenie badan i prezentacja
ich wynikéw
Podstawowe kryteria oceny
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Wyktad:

» Egzamin pisemny skfadajacy sie z kilkunastu pytan testowych obejmujacych
zagadnienia wymienione w tresciach programo-wych wykfadu oraz ¢wiczen
laboratoryjnych.

» Warunkiem uzyskania pozytywnej oceny z egzaminu pisemnego jest zdobycie
minimum 51% punktéw mozliwych do uzyskania z egzaminu. Skala ocen jest zgodna z
obowigzujacym na Uniwersy-tecie Gdanskim regulaminem studiéw.

» Negatywna ocena z egzaminu (pisemnego i ustnego) musi by¢ po-prawiona podczas
dodatkowego egzaminu odbywajacego sie w oparciu o te same zasady co egzamin w
pierwszym terminie.

Cwiczenia:

» Samodzielne wykonanie wszystkich ¢wiczen w pracowni kompute-rowej. Nieobecnosé
mozna odrobi¢ podczas zaje¢ z inng grupg ¢wiczeniowa.

* Prezentacja oraz naukowa dyskusja uzyskanych w trakcie zaje¢ wynikow.

» Warunkiem uzyskania pozytywnej oceny jest otrzymanie min. 51% mozliwych do
uzyskania punktéw za wykonane éwiczenia oraz zaprezentowanie wynikow.

» Ocena moze by¢ podwyzszona o potowe studentom szczegodlnie aktywnie

uczestniczacym w dyskusji naukowej podczas zajec.

Sposob weryfikacji zalozonych efektéw ksztalcenia

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
brak

B. Wymagania wstepne
Posiadanie wiedzy podstawowej z zakresu chemii oraz nauk przyrodniczych.

Cele ksztatcenia

» Zaznajomienie studentéw z obecnym stanem wiedzy i poziomem zaawansowania komputerowych metod przewidywania toksycznosci
rekomendowanych w rozporzadzeniu REACH jako metody alternatywne.

» Zapoznanie studentéow z metodologig QSAR i jej wspotczesnymi wyzwaniami.

» Zapoznanie studentéw z dostepnym oprogramowaniem, ktére moze by¢ uzyte w modelowaniu toksycznosci substancji chemicznych.

Tresci programowe

A. Problematyka wyktadu

» Najwazniejsze komputerowe metody przewidywania toksycznosci.

« Zrédta danych eksperymentalnych do modelowania QSAR.

» Metody wstepnej kontroli danych: problem brakujacych danych oraz tzw. punktéw odbiegajacych, transformacje zmiennych, normalizacja rozktadu,
badanie korelacji i kowariancji pomiedzy zmiennymi.

« Idea i metody obliczania deskryptoréw strukturalnych.

» Wykorzystanie metod analizy podobienstwa oraz metod read-across do grupowania toksycznych zwigzkéw chemicznych.

« Etapy budowania i walidacji modeli QSAR. Wiarygodnos$¢ modeli QSAR. Kryteria jakosci dla modeli QSAR wystepujace w REACH oraz w
regulacjach prawnych innych panstw (Japonia, USA).

* Kryteria jakosci modelu QSAR sugerowane przez OECD, ktére muszg by¢ spetnione, aby wyniki zostaty uznane za wiarygodne.

» Wytyczne Wspdlnotowego Centrum Badawczego w zakresie QSAR.

B. Problematyka ¢wiczen komputerowych

* Rola jakosci danych eksperymentalnych i chemometryczne metody wstepnej oceny jakosci danych.

» Przygotowanie modeli czasteczek w zapisie wspoétrzednych wewnetrznych.

» Optymalizacja geometrii molekuty przy wykorzystaniu metod kwantowo-mechanicznych, oraz obliczenia deskryptoréw struktury.

» Metody analizy podobienstwa (hierarchiczna analiza skupien — HCA, analiza gtéwnych sktadowych — PCA)

» Podstawowe techniki w modelowaniu QSAR.

» Metody klasyfikacji i grupowania toksycznych zwigzkéw chemicznych.

* Przeglad gotowych modeli komercyjnie dostepnych na rynku

Wykaz literatury

Wykaz literatury

A. Literatura wymagana do ostatecznego zaliczenia zaje¢ (zdania egzaminu):

A.1. wykorzystywana podczas zaje¢

« Instrukcje do ¢wiczen przygotowywane przez prowadzacych zajecia

+ Rozporzadzenie (WE) nr 1907/2006 Parlamentu Europejskiego i Rady z dnia 18 grudnia 2006 r. w sprawie rejestracji, oceny, udzielania zezwolen i
stosowanych ograniczen w zakresie chemikaliéw (REACH) i utworzenia Europejskiej Agencji Chemikaliéw, zmieniajace dyrektywe 1999/45/WE oraz
uchylajace rozporzadzenie Rady (EWG) nr 793/93 i rozporzadzenie Komisji (WE) nr 1488/94, jak réwniez dyrektywe Rady 76/769/EWG i dyrektywy
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Komisji 91/155/EWG, 93/67/EWG, 93/105/WE i 2000/21/WE.

* OECD 2004: Guidance Document on the Use of Multimedia Models for Estimatig Overall Environmental Persistence and Long-Range Transprt,
OECD Environment, Health and Safety Publications, Paris, France.

A.2. studiowana samodzielnie przez studenta

* G.W vanLoon, S.J. Duffy: Chemia $srodowiska. Wydawnictwo Naukowe PWN (2008). ISBN: 978-83-01-15324-3.

* T. Puzyn, A. Mostrag-Szlichtyng, N. Suzuki, M. Haranczyk. Metody chemometryczne w ocenie ryzyka: llosciowe za-leznosci pomiedzy strukturg
chemiczng a wtasciwosciami (QSPR) dla nowych rodzajéw zanieczyszczen chemicznych. W: Zuba D., Parczewski A. (Eds.): Chemometria w nauce i
praktyce. Wydawnictwo Instytutu Ekspertyz Sadowych, Krakéw (2009). ISBN: 978-83-87425-38-8.

B. Literatura uzupetniajaca

« S. D. Brown, R. Tauler, B. Walczak (red): Comprehensive chemometrics: Chemical and biochemical data analysis. Amsterdam: Elsevier, 2009
* R. Kramer: Chemometric techniques for quantitative analysis. New York: Marcel Dekker, Inc, 2005

* D. Zuba, A Parczewski (red.): Chemometria w analityce: wybrane zagadnienia. Krakéw: Wydawnictwo Instytutu Eks-pertyz Sadowych, 2008

» JM. Dobosz: Wspomagana komputerowo statystyczna analiza danych. Warszawa: Akademicka Oficyna Wydawni-cza EXIT, Warszawa 2004

Efekty ksztatcenia Wiedza

(obszarowe i kierunkowe) )
Po ukonczeniu kursu kazdy student:

K_W06 stosuje matematyke w zakresie niezbgdnym do 1. wie na czym polega proces konstruowania oraz walidacji modelu QSAR zgodnie
zrozumienia, opisu i modelowania proceséw chemicznych o 2 zaleceniami OECD:

$rednim poziomie ztozonosci 2. zna podstawowe rodzaje deskryptoréw struktury chemicznej oraz metody ich
K_WO07 dobiera techniki eksperymentalne oraz teoretyczne obliczania:

w zakresie niezbednym do zrozumienia, opisu i 3. wskaze zastosowania metod QSAR i read accross w projektowaniu lekéw, chemii
modelowania proceséw chemicznych o srednim stopniu kosmetykow, chromatografii, chemii fizycznej, a takze w ocenie ryzyka stwarzanego
ztozonosci przez nowe zwigzkoéw chemicznych;

K_WO08 wykazuje sig znajomoscig teoretycznych metod 4. wymieni gléwne wyzwania stojace przed metodami QSAR;

obliczeniowych i informatycznych stosowanych do 5. zna oprogramowanie wykorzystywane w modelowaniu QSAR;

rozwigzywania probleméw z chemii 6. rozumie zasady funkcjonowania systemu REACH w Europie oraz wynikajgace z
K_W10 operuje wiedza dotyczaca zasad dziatania niego obowiazki prawne;

podstawowej aparatury naukowobadawczej stosowanej w 7. wskaze zwigzki/grupy zwigzkéw chemicznych stanowigcych duze zagrozenie dla
chemii zdrowia cztowieka i Srodowiska przyrodniczego.

K_UO01 planuje i realizuje eksperymenty chemiczne o Umiejetnosci
$rednim stopniu ztozonosci

K_UO02 krytycznie ocenia wyniki przeprowadzanych Po ukonczeniu kursu kazdy student:

1. potrafi samodzielnie zbudowaé prosty model QSAR/QSPR, poprawnie

eksperymentow, dokonywanych obserwaciji i obliczen
przeprowadzi¢ jego walidacje oraz wykonac¢ predykcje zmiennej zaleznej na

teoretycznych, a takze dyskutuje btedy

K_U04 stosuje zdobytg wiedze z chemii oraz pokrewnych podstawie wartosci deskryptorow struktury;

2. krytycznie weryfikuje uzyskane rezultaty modelowania i jest w stanie odnie$¢ je

dyscyplin naukowych
do panujacych obecnie przepisow.

K_KO01 zna ograniczenia wtasnej wiedzy, rozumie

koniecznos¢ dalszego ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé do Kompetencje spoteczne (postawy)

tego inne osoby Po ukonczeniu kursu kazdy student:

K_KO02 pracuje w zespole przyjmujac w nim rézne role 1. dostrzega korzysci z wykorzystania metod QSAR w kontekscie spotecznym
K_K06 w sposob swiadomy i odpowiedzialny podejmuje si¢ (poprawa jakosci zycia spoteczenstwa) i ekonomicznym (ograniczenie kosztow
realizacji zadan badawczych, rozumiejgc spoteczne aspekty badan);

praktycznego zastosowania zdobytej wiedzy i umiejgtnosci 2. rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie;

oraz zwigzang z tym odpowiedzialno$¢ 3. wykazuje kreatywno$¢ w pracy grupie;

4. wykazuje odpowiedzialno$¢ za wykonywang prace.

Kontakt

tomasz.puzyn@ug.edu.pl
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