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1. |Nazwa kierunku biofizyka

2. |Cykl rozpoczecia 2017/2018 (semestr zimowy), 2018/2019 (semestr zimowy)
3. |Poziom ksztatcenia studia pierwszego stopnia

4. |Profil ksztatcenia ogolnoakademicki

5. |Forma prowadzenia studiow stacjonarna
Modut ksztatcenia: Podstawy modelowania molekularnego

Kod modutu: 0305-1BF-13-11

1. Liczba punktéw ECTS: 5

2. Zaktadane efekty ksztatcenia modutu

efekty stopien
kod opis ksztatcenia realizacji
kierunku (skala 1-5)
1BF_11 1 Posiada podstawowag wiedze z zakresu symulacji dynamiki molekularnej i metody Monte Carlo KBF_WO08 5
1BF_11 2 Zna podstawy dynamiki molekularnej KBF_WO08 5
1BF_11_3 Potrafi okresli¢ zalety i ograniczenia poznanych metod symulacji komputerowych. KBF_W08 5
1BF_11 4 Potrafi dokona¢ wyboru modelu oddziatywan, zespotu statystycznego oraz parametrow klasycznych symulacji odpowiednich dla | KBF_UQ2 4
analizowanego ukiladu.
1BF_11 5 Potrafi wykorzysta¢ dostepne programy otwarte do modelowania prostych czgsteczek oraz symulacji dynamiki uktadu atoméw i |KBF_U06 4
czasteczek.

3. Opis modutu

Opis Na wykfadzie student zapoznaje sie z nastepujacymi zagadnieniami:

Mechanika molekularna:

-Opis oddziatywan wigzacych i niewigzacych.

-Pola sitowe: MMFF94, GAFF i GROMACS.

-Metody optymalizacji: metoda gradientu prostego, najszybszego spadku i gradientéw sprzezonych, algorytm Metropolisa.
Klasyczne symulacje komputerowe:

-Modele czasteczek i potencjaty oddziatywan miedzy-molekularnych.

Deterministyczne metody symulacji komputerowych — uktady izolowane molekut i uktady rozciggte (periodyczne warunki brzegowe, konwencja
najblizszych obrazéw, obciecie sferyczne, potencjat przesuniety), réwnania ruchu, metody rozwigzywania rownan réznicowych, dynamika z wiezami,
oddziatywania daleko-zasiegowe, dynamika molekularna dla zespotu mikrokanonicznego, kanonicznego i izobaryczno-izotermicznego; wartosci srednie i
fluktuacje, wielkosci termodynamiczne, czasowe funkcije korelacji, czasy korelacji oraz wspotczynniki transportu, wtasnosci strukturalne (dwéjkowa
funkcja rozktadu, statyczny czynnik struktury), daleko-zasiegowe poprawki energii potencjalnej i ciSnienia.
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-Stochastyczne metody symulacji komputerowych - metoda Monte Carlo (metoda Metropolisa, symulacje dla zespotu kanonicznego).

Na zajeciach laboratoryjnych otwarte programy (ang. free software), takie jak GROMACS, Avogadro, VMD, NAMD, zostang wykorzystany do
-Skonstruowania zadanej czgsteczki oraz okreslenie jej najbardziej prawdopodobnej konformaciji.
-Przeprowadzenie symulacji dynamiki molekularnej uktadu atomoéw.
-Przeprowadzenie symulacji dynamiki molekularnej uktadu prostych czagsteczek.

Wymagania wstepne

Elementarna wiedza z zakresu mechaniki klasycznej

4. Sposoby weryfikacji efektéw ksztatcenia modutu

trakcie zaje¢ laboratoryjnych.

kod nazwa (typ) opis efekty ksztatcenia modutu
1BF_11 w_1 |Dwa kolokwia Skonstruowanie konfiguracji startowej zadanej molekuly oraz zoptymalizowanie jej struktury. [1BF_11_1, 1BF 11 _2,
Przygotowanie ukladu atoméw/molekut dla zadanej gestosci oraz warunkdéw 1BF_11 3,1BF_11 4,
termodynamicznych i uruchomienie symulacji dynamiki molekularnej takiego uktadu. 1BF 11 5
Ocena zaliczenia bedzie $rednig arytmetyczng ocen z kolokwiéw w skali 2-5.
1BF_11 w_2 |aktywnos$¢ na zajeciach Dodatkowym czynnikiem ostatecznej oceny zaliczenia bedzie aktywnos$¢ i samodzielnos¢ w  |1BF_11_1, 1BF_11_2,

1BF_11_3, 1BF_11_4,
1BF_11 5

5. Rodzaje prowadzonych zajeé¢

rodzaj prowadzonych zaje¢

praca wiasna studenta

sposoby weryfikacji

oprogramowaniem, konstruowanie
czasteczek, dobér pola sitowego oraz
wyznaczanie konfiguracji rbwnowagowej.
Zaprojektowanie uktadu molekut z
wykorzystaniem zaimplementowanych pél
sitowych oraz symulacji dynamiki
molekularnej tego uktadu.

kod opis (z uwzglednieniem metod liczba . liczba 5 :
efektéw ksztatcenia
hazwa dydaktycznych) godzin opis godzin
1BF 11 fs 1 [wykiad Wyktad zagadnieh przedstawionych w 30 Praca z podrecznikiem; lektura uzupetniajaca 60 1BF 11 w 1,
»Opisie modutu” z wykorzystaniem 1BF_11 w 2
prezentacji multimedialne;.
1BF 11 fs 2 [laboratorium Zapoznanie sie z dostepnym 30 Przyswojenie wiedzy z wyktaddw 30 1BF_11 w_ 1
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