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Nazwisko osoby prowadzacej (os6b prowadzacych)

dr Agnieszka Gajewicz

Formy zajeé, sposoéb ich realizacji i przypisana im liczba godzin Liczba punktow ECTS
Formy zajec¢ 2
Wyktad, Cw. laboratoryjne zajecia - 30 godz.
Sposéb realizacji zajec konsultacje - 5 godz.
zajecia w sali dydaktycznej praca wiasna studenta - 15 godz.
Liczba godzin RAZEM: 50 godz. - 2 pkt ECTS
Wyktad: 15 godz., Cw. laboratoryjne: 15 godz.

Cykl dydaktyczny

2019/2020 zimowy
Status przedmiotu Jezyk wyktadowy
fakultatywny (do wyboru) polski
Metody dydaktyczne Forma i sposoéb zaliczenia oraz podstawowe kryteria oceny lub

wymagania egzaminacyjne

- Wyktad z prezentacjg multimedialng Spos6b zaliczenia

- Cwiczenia laboratoryjne: wykonywanie zestawu
¢wiczen w pracowni komputerowej na podstawie
instrukcji otrzymanej od prowadzgcego, potgczone
z analizg i dyskusjg uzyskanych wynikow w formie Wyktad:
pisemnego sprawozdania zaliczenie pisemne z pytaniami testowymi

Zaliczenie na ocene
Formy zaliczenia

Cwiczenia laboratoryjne:
wykonywanie zestawu éwiczen w laboratorium komputerowym oraz
pisemna prezentacja uzyskanych wynikéw po kazdym ¢éwiczeniu
(sprawozdania)ustalenie oceny zaliczeniowej na podstawie ocen
czgstkowych.

Podstawowe kryteria oceny
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Wykiad:

- Zaliczenie pisemne sktadajace sie z kilkunastu pytan testowych obejmujacych
zagadnienia wymienione w tre$ciach programowych wyktadu i ¢wiczeh
laboratoryjnych.

- Warunkiem uzyskania pozytywnej oceny z zaliczenia pisemnego jest zdobycie
minimum 51% punktéw mozliwych do uzyskania. Skala ocen jest zgodna z
obowigzujacym na Uniwersytecie Gdanskim regulaminem studiow.

- Studenci, ktdrzy uzyskali w pierwszym terminie zaliczenia pisemnego wynik 51% i
wiecej, a chcg podwyzszy¢ ocene, mogg zgtosic sie na zaliczenie ustne. Ocena
koncowa jest w tym przypadku $rednig arytmetyczng z ocen uzyskanych na zaliczeniu
pisemnym i ustnym.

- Negatywna ocena z zaliczenia musi by¢ poprawiona podczas zaliczenia
poprawkowego odbywajgcego sie w oparciu o te same zasady co zaliczenie w
pierwszym terminie.

Cwiczenia laboratoryjne:

- Samodzielne wykonanie wszystkich zadanych éwiczen w pracowni komputerowe;j.
Nieobecnos$¢ mozna odrobi¢ podczas zaje¢ z inng grupg ¢wiczeniowag lub w trakcie
konsultacji u prowadzacego.

- Potwierdzenie umiejetnosci prezentacji uzyskanych wynikéw oraz ich naukowej
dyskusji poprzez uzyskanie pozytywnej oceny ze sprawozdan obejmujacych wykonane
¢wiczenia.

- Ocena koncowa z ¢wiczen jest Srednig arytmetyczng ocen otrzymanych ze
sprawozdan obejmujgcych wykonane ¢wiczenia.

- Ocena moze by¢ podwyzszona o potowe studentom szczegolnie aktywnie
uczestniczacym w dyskusji naukowej podczas zajec.

- Niezaliczenie ¢wiczen laboratoryjnych skutkuje niedopuszczeniem do zaliczenia
wyktadu do chwili uzyskania zaliczenia.

Sposéb weryfikacji zatozonych efektow ksztatcenia

Sposoéb weryfikacji przyswojenia wiedzy:

Student wie jakie sg elementy oceny ryzyka chemicznego, zna obowigzki prawne w zakresie oceny ryzyka stwarzanego przez zwigzki chemiczne oraz
wie jak zbudowac i prawidtowo oceni¢ model QSAR, analizy trendu i szacowania przekrojowego (K_W06, K_WO07); prawidtowo wskaze zastosowania
metod QSAR, analizy trendu i szacowania przekrojowego w procesie przewidywania zagrozenia chemicznego stwarzanego przez nowe zwigzki
chemiczne (K_WO08) zna przyktady modeli komercyjnie dostepnych na rynku do przewidywania zagrozenia chemicznego (K_W10).

Sposoéb weryfikacji nabycia umiejetnosci:

Po ukonczeniu kursu kazdy student potrafi samodzielnie przewidzie¢ zagrozenie chemiczne dla nowego zwigzku w oparciu o komercyjnie dostepne na
rynku modele (K_UO01), krytycznie weryfikuje uzyskane rezultaty modelowania, prawidtowo prowadzi dyskusje uzyskanych wynikéw odnoszac sie do
wczesniej zdobytej wiedzy z zakresu nauk chemicznych oraz pokrewnych dyscyplin naukowych (K_U02, K_U04).

Sposoéb weryfikacji nabrania kompetencji spotecznych:

Student dostrzega korzysci z wykorzystania metod komputerowego przewidywania zagrozenia chemicznego w kontekscie spotecznym i ekonomicznym
(K_KO06); rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie (K_KO01); wykazuje kreatywno$¢ w pracy w grupie (K_K02).

Okreslenie przedmiotéw wprowadzajacych wraz z wymogami wstepnymi

A. Wymagania formalne
- chemia ogdlna

B. Wymagania wstepne

- posiadanie wiedzy podstawowej z zakresu chemii,

- umiejetnos¢ obstugi komputera w zakresie podstawowym (kopiowanie plikow i uruchamiane aplikacji w systemie operacyjnym Windows/Linux,
arkusz kalkulacyjny).

Cele ksztatcenia

- Zaznajomienie studentow z problematykg oceny ryzyka stwarzanego przez substancje chemiczne (ze szczegélnym uwzglednieniem komponentu -
oceny zagrozenia chemicznego), w kontekscie zapiséw europejskiego systemu REACH oraz wynikajacych z niego obowigzkéw prawnych w
zakresie oceny ryzyka chemicznego.

- Zaznajomienie studentow z obecnym stanem wiedzy i poziomem zaawansowania komputerowych metod przewidywania zagrozenia chemicznego
rekomendowanych w rozporzgdzeniu REACH.

- Zapoznanie studentéw z metodologia QSAR, analizy trendu i read-across oraz ich wspétczesnymi wyzwaniami.
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- Zapoznanie studentéw z dostepnym oprogramowaniem, ktére moze by¢ uzyte do przewidywania zagrozenia chemicznego.
Tresci programowe

A. Problematyka wyktadu:

Podstawowe zatozenia oceny ryzyka stwarzanego przez zwigzki chemiczne ze szczeg6lnym uwzglednieniem komponentu oceny zagrozenia
chemicznego.

Zrédta zwiazkéw chemicznych stwarzajacych zagrozenie dla zdrowia czlowieka i $rodowiska naturalnego oraz przeglad najwazniejszych substancji
uznanych za niebezpieczne; zwigzki chemiczne okreslane akronimami PBT oraz vPvB.

Wiasciwosci fizykochemiczne majace kluczowe znaczenie dla oceny zagrozenia chemicznego.

Pojecie (eko)toksycznosci i rodzaje efektéw toksycznych.

Krajowe oraz miedzynarodowe strategie i regulacje prawne w zakresie oceny ryzyka chemicznego ze szczegélnym uwzglednieniem aspektu oceny
zagrozenia chemicznego (m. in. Rozporzadzenie REACH).

Idea metod komputerowego przewidywania zagrozenia chemicznego rekomendowanych w rozporzadzeniu REACH (w tym metod: QSAR, analizy
trendu oraz szacowania przekrojowego).

Etapy budowy modeli komputerowych wykorzystywanych do przewidywania zagrozenia chemicznego.

Wiarygodnos$¢é metod komputerowego przewidywania zagrozenia chemicznego.

Wady i zalety metod QSAR, analizy trendu i szacowania przekrojowego oraz ich uzyteczno$é w procesie przewidywania zagrozenia chemicznego
stwarzanego przez nowe zwigzki chemiczne.

B. Problematyka éwiczen laboratoryjnych:
Podstawowe techniki w modelowaniu QSAR, analizie trendu i szacowania przekrojowego.
Przeglad komercyjnie dostepnych modeli komputerowych wykorzystywanych do przewidywania zagrozenia chemicznego (w tym: OECD QSAR
Toolbox, Toxtree, EPISuite, ECOSAR, VEGA, QsarDB).
Kryteria jako$ci stawiane modelom komputerowego przewidywania zagrozenia chemicznego zdefiniowane w rozporzadzeniu REACH oraz w
regulacjach prawnych innych panstw (Japonia, USA).
Metody weryfikacji wiarygodnosci wynikow uzyskiwanych za pomocg metod komputerowego przewidywania zagrozenia
chemicznego.
Wykaz literatury

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

A.1. wykorzystywana podczas zaje¢

Instrukcje do éwiczen przygotowywane przez prowadzacego zajecia.

T. Puzyn, J. Leszczynski, M. T. D. Cronin: Recent Advances in QSAR Studies: Methods and Applications. Springer 2010. ISBN: 978-1-4020-9782-9.
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 chemikaliow (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
Komisji 91/155/EWG, 93/67/EWG, 93/105/WE i 2000/21/WE.

A.2. studiowana samodzielnie przez studenta

K. Roy, S. Kar, R. Das Narayan: A Primer on QSAR/QSPR Modeling - Fundamental Concepts. Springer 2015. ISBN: 978-3-319-17281-1.

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 uzupeiniajgca:

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 Ekspertyz Sadowych, 2008.

JM. Dobosz: Wspomagana komputerowo statystyczna analiza danych. Warszawa: Akademicka Oficyna Wydawnicza EXIT, Warszawa 2004.

Efekty ksztatcenia Wiedza
(obszarowe i kierunkowe)

Po ukonczeniu kursu kazdy student:

1. zna najwazniejsze zatozenia oceny ryzyka stwarzanego przez zwigzki
chemiczne;

2. rozumie zasady funkcjonowania systemu REACH w Europie oraz wynikajace z
niego obowigzki prawne;

3. wskaze zwigzki/grupy zwigzkow chemicznych stanowigcych duze zagrozenie dla
zdrowia cztowieka i Srodowiska przyrodniczego;

4. zna podstawy teoretyczne metod komputerowego przewidywania zagrozenia
chemicznego (w tym metod: QSAR, analizy trendu oraz szacowania
przekrojowego);

5. wie na czym polega proces konstruowania oraz walidacji modeli: QSAR, analizy
trendu i szacowania przekrojowego;

6. zna kryteria jako$ci jakie - zgodnie z wymogami rozporzadzenia REACH -

K_WO06 - stosuje matematyke w zakresie niezbednym do
zrozumienia, opisu i modelowania proceséw chemicznych o
Srednim poziomie ztozonosci;

K_WO08 - wykazuje sie znajomoscig teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych stosowanych do
rozwigzywania probleméw z chemii;

K_W11 - wykazuje sie ogo6lng wiedzg na temat aktualnych
kierunkéw rozwoju chemii jako nauki oraz najnowszych
odkry¢ w tej dziedzinie;

K_UO02 - krytycznie ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentow, dokonywanych obserwaciji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje btedy;
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K_U04 - stosuje zdobyta wiedze z chemii oraz pokrewnych
dyscyplin naukowych;

K_U05 - prezentuje wyniki badan w postaci samodzielnie
zredagowanej pracy pisemnej, zawierajgcej opis i
uzasadnienie celu pracy, przyjeta metodologie, wyniki oraz
ich znaczenie na tle innych podobnych badan;

K_KO01 - zna ograniczenia wtasnej wiedzy, rozumie
koniecznos¢ dalszego ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé do
tego inne osoby;

K_KO02 - pracuje w zespole przyjmujac w nim rézne role;
K_KO5 - rozumie potrzebe samodzielnego wyszukiwania
informaciji w literaturze naukowej oraz czasopismach
popularnonaukowych;

K_KO06 - w sposob swiadomy i odpowiedzialny podejmuje
sie realizacji zadan badawczych, rozumiejgc spoteczne
aspekty praktycznego zastosowania zdobytej wiedzy i
umiejetnosci oraz zwigzang z tym odpowiedzialno$c.

spetnia¢ musi kazdy model wykorzystywany w procesie komputerowego
przewidywania zagrozenia chemicznego;

7. wymieni gléwne wyzwania stojgce przed metodami komputerowego
przewidywania zagrozenia chemicznego;

8. zna przyktady modeli komercyjnie dostepnych na rynku do przewidywania
zagrozenia chemicznego.

Umiejetnosci

Po ukonczeniu kursu kazdy student:

1. potrafi samodzielnie wykona¢ predykcje zmiennej zaleznej na podstawie
komercyjnie dostepnych na rynku modeli do przewidywania zagrozenia
chemicznego;

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

do panujacych obecnie przepisow.

Kompetencje spoteczne (postawy)

Po ukonczeniu kursu kazdy student:
1. dostrzega korzysci z wykorzystania metod komputerowego przewidywania

zagrozenia chemicznego w kontekscie spotecznym (poprawa jakosci zycia
spoteczenstwa), etycznym (ograniczenie wykorzystania zwierzat laboratoryjnych) i
ekonomicznym (ograniczenie kosztéw badan);

2. rozumie potrzebe dalszego ksztatcenia sie;

3. wykazuje kreatywno$¢ w pracy grupie;

4. wykazuje odpowiedzialno$¢ za wykonywang prace.

Kontakt

agnieszka.gajewicz@ug.edu.pl , tel. 58 523 5246
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