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3. Zalozenia i cele przedmiotu:

Interdyscyplinarny kurs ,,Nauczanie i wykorzystanie metod chemii obliczeniowej” jest
realizowany w ramach Projektu pn. ,,Wzmocnienie potencjalu dydaktycznego UMK w Toruniu w
dziedzinach matematyczno-przyrodniczych wspotfinansowanego ze $rodkéw Unii Europejskiej w
ramach Europejskiego Funduszu Spolecznego (Program Operacyjny Kapitat Ludzki, Dzialanie 4.1.
,Wzmocnienie i rozw6j potencjatu dydaktycznego uczelni oraz zwigkszenie liczby absolwentow
kierunkow o kluczowym znaczeniu dla gospodarki opartej na wiedzy”, Poddziatanie 4.1.1.
,»Wzmocnienie potencjatu dydaktycznego uczelni”).

Proponowany przedmiot ma charakter interdyscyplinarny i ma na celu zapoznanie stuchaczy
z technikami i narzedziami chemii obliczeniowe] wykorzystywanymi do projektowania syntez,
badania mechanizmow reakcji, identyfikacji otrzymanych zwiazkéw. Znajomos¢ tych technik jest
obecnie niezbednym elementem wyksztalcenia wszechstronnego nauczyciela akademickiego z
dziedziny nauk przyrodniczych i farmaceutycznych. Jest ona rowniez nieodzowna w prowadzeniu
pracy dydaktycznej i naukowej na wysokim poziomie. Zagadnienie projektowania nowych
zwiazkoéw o zadanych wlasciwosciach zostanie omdwione na przyktadzie projektowania lekéw: od
zaprojektowania struktury w zaleznosci od spodziewanej aktywnos$ci, przez zaplanowanie syntezy
wspomagane metodami chemii obliczeniowej do przewidzenia aktywnos$ci biologicznej przy
wykorzystaniu metod obliczeniowych. Takie potraktowanie omawianych zagadnien ma
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przygotowa¢ uczestnikow kursu do pracy w zespole interdyscyplinarnym, eksperymentalno-
teoretycznym.

4. Metody dydaktyczne:

Wyklad ilustrowany demonstracjami zastosowania metod obliczeniowych do problemow
chemii organicznej, biochemii i biologii strukturalnej + pracownia komputerowa stawiajaca nacisk
na indywidualng pracg¢ uczestnikow kursu przy komputerze. Stuchacze otrzymaja dostgp do
materiatoéw elektronicznych dostgpnych na platformie Moodle, przygotowanych i aktualizowanych
przez prowadzacych zajecia.

5. Tresci programowe:
Wyklady:

Glownym celem kursu jest zapoznanie stuchaczy z podstawowa terminologia chemii obliczeniowej i
prezentacja zagadnien chemii organicznej, ktére moga by¢ rozwiazywane z wykorzystaniem
metodologii ogolnie pojetego modelowania molekularnego. Z zatozenia, kurs ma charakter
popularyzatorski stanowigc swoiste kompendium wiedzy o metodach chemii obliczeniowej
(mechanika 1 dynamika molekularna, metody ab initio, dokowanie ligandow, techniki
chemoinformatyczne), ich wadach, zaletach oraz ograniczeniach. Przedmiotem rozwazan podczas
zaj¢¢ beda:  wykorzystanie technik obliczeniowych w chemii organicznej 1 projektowaniu lekow,
natura oddzialywan migdzyczasteczkowych w centrach aktywnych enzymow, sposoby modelowania
utozenia czasteczek ligandow w biomakromolekutach, zaleznos¢ aktywnosci 1 wiasciwosci uktadu
od jego struktury. Zajgcia maja na celu zapoznanie stuchaczy z praktycznymi zastosowaniami metod
chemoinformatycznych. W szczegdlnosci, studenci poznaja metody badania zaleznosci struktura —
wlasciwo$¢ (QSPR) oraz struktura — aktywno$¢ substancji biologicznie czynnej (QSAR).
Przedstawione zostana zasady klasycznej metody QSAR oraz metod 3D QSAR, w tym analizy
poréwnawczej pol molekularnych CoMFA oraz analizy poréwnawczej powierzchni molekularnych
CoMSA. Omoéwione zostana zagadnienia zwiazane z wyznaczaniem deskryptoréw molekularnych
(m. in. w oparciu o metody chemii obliczeniowej), metody redukcji (selekcja i1 ekstrakcja cech) oraz
wizualizacji wielowymiarowych danych, statystyczne metody eksploracji danych oraz sztuczne sieci
neuronowe z uwzglgdnieniem nadzorowanych i nienadzorowanych metod uczenia. Tresci
teoretyczne zostang uzupelnione zagadnieniami ogolnymi dotyczacymi natury omawianych zjawisk
1 reakcji. Przedstawione zostana strategie projektowania lekow w oparciu o metody dokowania
ligandow (dokowanie gotowego liganda, budowanie liganda de novo), przyktady zastosowania
metod wirtualnego testowania ligandéw oraz dokowanie do modeli biatek zbudowanych na
podstawie homologii.

Laboratorium:

Podczas laboratorium bgda ilustrowane tresci programowe zawarte w wyktadzie oraz planowana jest
realizacja indywidualnych projektow obliczeniowych dostosowanych do potrzeb studentéw.
Przedmiotem rozwazan podczas zaje¢ beda: opis struktury i wlasciwosci ukladéw molekularnych
oraz modelowanie $ciezek reakcji chemicznych w oparciu o metody chemii obliczeniowe;.
Planowane jest zastosowanie metod chemoinformatycznych do rozwiazywania probleméw
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chemicznych. Studenci poznaja glowne etapy konstrukcji modeli, zasady doboru technik
modelowania oraz okreslania ztoZzono$ci 1 jakosci predykcyjnej modeli QSAR.

Zadania laboratoryjne dotyczy¢ beda takze natury oddzialywan migdzy- i wewnatrzmolekularnych w
kompleksach biatek. Po przygotowaniu uktadu do przeprowadzenia dokowania (struktura receptora,
biblioteka ligandow, charakterystyka miejsca wiazacego), przeanalizowane na przyktadach zostana
metody szacowania energii wigzania receptor-ligand, algorytmy dokowania: dokowanie sztywnych
ligandéw, uwzglednianie zmian konformacyjnych ligandéw, metody uwzgledniania gigtkosci
receptora oraz wptyw wody na oddziatywanie ligand-receptor.

6. Efekty ksztalcenia (umiejetnosci i kompetencje):

Po ukonczeniu kursu jego uczestnik powinien posiada¢ zasob wiedzy umozliwiajacy
sformutowanie problemu obliczeniowego, dobranie i wykorzystanie odpowiednich metod chemii
obliczeniowej do wspomozenia pracy eksperymentalnej, zaprojektowanie struktury nowego leku lub
materialu oraz przewidzenie aktywnos$ci farmakologicznej zaprojektowanego leku. Uzyskane
podczas kursu umiejetnosci przeloza si¢ takze na podniesienie kwalifikacji dydaktycznych i
poziomu zaje¢ prowadzonych przez uczestnikow.

7. Formy i warunki zaliczenia:
Pisemne sprawozdanie z wykonanego projektu badawczego

8. Wykaz literatury podstawowej:

o John McMurry, Chemia organiczna, Wyd. Naukowe PWN 2007
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o Robert M. Silverstein, Francis X. Webster, David J. Kiemle, Spektroskopowe metody
identyfikacji zwiazkow organicznych, Wyd. Naukowe PWN 2007

°
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