SYLABUS PRZEEDMIOTU Modelowanie molekularne w chemii medycznej

1. Nazwa przedmiotu/modutu w jezyku polskim oraz angielskim
Modelowanie molekularne w chemii medycznej
Molecular modelling in medicinal chemistry
2. Dyscyplina naukowa
Nauki chemiczne
3. Jezyk wyktadowy
polski
4, Jednostka prowadzaca przedmiot
Wydziat Chemii Uniwersytetu Wroctawskiego
5. Rodzaj przedmiotu/modutu
obowiazkowy
6. Kierunek studiow (specjalnosé/specjalizacja)
Chemia medyczna
7. Poziom studiow (T lub II stopien lub jednolite studia magisterskie)
IT stopien
8. Rok studidow (jesli obowigzuje)
I
9. Semestr (zimowy lub letni)
letni
10. | Forma zajec i liczba godzin
Wyktad: 15 godz.
Laboratorium: 45 godz.
11. | Wymagania wstepne w zakresie wiedzy, umiejetnosci i kompetenciji spotecznych
dla przedmiotu/modutu
Zaliczone kursy z: matematyki, fizyki, chemii kwantowej, chemii nieorganicznej,
chemii organicznej.
12. | Cele przedmiotu
Zaznajomienie studentéw z metodami chemii kwantowej majacymi zastosowanie
przy rozwigzywaniu podstawowych zagadnien zwigzanych z chemig medyczna.
13. | Tresci programowe
Metody obliczeniowych oparte o funkcje falowg oraz gestosc elektronowga. Bazy
funkcyjne uzywane do modelowania wtasciwosci ztozonych uktadéw
chemicznych. Baza funkcyjna i jej wptyw na wyniki jakosciowe i ilosciowe.
Krytyczne zasady doboru poziomu obliczeniowego dla zadanego problemu.
Energia uktadu chemicznego. Hiperpowierzchnia energii potencjalnej,
konsekwencje jej ztozonosci. Struktura przestrzenna biatek i peptydéw - obraz
teoretyczny. Oddziatywania miedzyczasteczkowe: kompleksy molekularne,
oddziatywanie fragmentu biatko z metal. Efekty nieliniowe — wptyw na strukture i
stabilnos¢ zwigzkow chemicznych. Podstawy modelowania wtasciwosci
fizykochemicznych.
14. | Zaktadane efekty ksztatcenia Symbole
Wiedza
e posiada wiedze w zakresie metod chemii kwantowej oraz K_W03
odpowiednich pakietow oprogramowania, w szczegdlnosci
zna podstawy teoretyczne metod modelowania
molekularnego.
Umiejetnosci K_U03
o potrafi znalez¢ rozwigzanie problemu chemicznego za
pomocg metod chemii kwantowej.
Kompetencje spoteczne K_K04
e przyjmuje odpowiedzialno$¢ za podejmowane badania.
15. | Literatura obowigzkowa i zalecana (Zrddfa, opracowania, podreczniki, itp.)

1. L. Piela, "Idee chemii kwantowej", PWN, Warszawa, 2011




2. Steinhilber, M. Schubert-zsilavecz, ,,Chemia medyczna Cele lekéw, substancje

czynne, biologia chemiczna “, MedPharm, Wroctaw 2021

16. | Metody weryfikacji zaktadanych efektéw ksztatcenia:
Wyktad: Egzamin pisemny sprawdzajacy znajomos¢ zagadnien omawianych na
wyktadzie (K_WO03).
Laboratorium: Projekt studencki obejmujgcy wybdér metody, uzasadnienie
wyboru metody, przeprowadzenie kompletnych obliczen dla zadanego
zagadnienia oraz opracowanie wynikow. (K_U03, K_K04).
17. | Warunki i forma zaliczenia poszczegdlnych komponentéw modutu:
Wyktad: Ocena pozytywna z egzaminu pisemnego.
Laboratorium: Ocena pozytywna za wykonany projekt studencki.
18. Naktad pracy studenta
forma dziatan studenta liczba godzin na realizacje
dziatan
zajecia (wg planu studiéw) z prowadzacym: 15
- wyktad: 45
- laboratorium:
praca wtasna studenta
- przygotowanie do zajec: 20
- czytanie wskazanej literatury: 20
- przygotowanie projektow: 20
- przygotowanie do sprawdziandéw i egzaminu: 20
taczna liczba godzin 140
Liczba punktow ECTS 6




