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	Senza titolo

	tb_nome: Federico
	tb_cognome: Iacovelli
	tb_denominazione_ita: Laboratorio di Bioinformatica Strutturale
	tb_denominazione_eng: Laboratory of Structural Bioinformatics
	tb_anno_accademico: 2023/2024
	tb_cds: BIOINFORMATICA
	tb_codice: 8067793
	tb_canale: Unico
	tb_CFU: 1
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI:Si richiede allo studente la conoscenza del workflow e dei programmi utilizzati per la simulazione di dinamica molecolare di complessi proteina-proteina e proteina-ligando e l'interpretazione dei risultati ottenute dalle corrispettivi analisi. CONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: Si richiede allo studente la capacità di applicare le conoscenze acquisite sulle tecniche di simulazione delle macromolecole alla comprensione di problemi strutturali. Si richiede inoltre l’abilità nel risolvere problemi di base ma anche la capacità di individuare quelli inusuali o complessi, la capacità interpretativa per la loro risoluzione, anche in contesti multidisciplinari e sperimentali ma legati ad una componente molecolare.CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE:Gli studenti devono dimostrare conoscenze e capacità di comprensione strutturale che estendono e rafforzano quelle di base che sono generalmente associate al primo corso di Laurea conseguito e che consentono di elaborare e di applicare le moderne metodologie di simulazione anche in assistenza ad un contesto di ricerca sperimentale. AUTONOMIA DI GIUDIZIO: Gli studenti devono dimostrare la capacità di integrare le conoscenze strutturali e le tecniche simulative al fine di gestire la complessità molecolare e di formulare giudizi e di ipotizzare azioni per la loro risoluzione, sulla base di informazioni limitate o incomplete, includendo una riflessione sulle soggettività del giudizio dell’operatore o sui limiti della tecnica o del programma utilizzato per raggiungere lo scopo. ABILITÀ COMUNICATIVE:Gli studenti devono saper descrivere in modo chiaro e privo di ambiguità le tecniche di simulazione acquisite, devono utilizzare un linguaggio scientifico adeguato e consono alla materia impiegando termini specialistici e di chiara validità tecnico-scientifica. La capacità comunicativa si deve estendere alla possibilità d’interlocuzione con specialisti o non specialisti del settore. CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:Gli studenti devono sviluppare una capacità di apprendimento, basata sulla comprensione delle tecniche, che consenta loro una applicazione autonoma delle metodiche di simulazione elaborate nel settore e continuamente emergenti nel panorama della bioinformatica strutturale. 
	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES:sThe student is required to know the workflow and the programs used for the molecular dynamics simulation of protein-protein and protein-ligand complexes and the interpretation of the results obtained from the corresponding analyses.KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: The student is required to apply the acquired knowledge on macromolecule simulation techniques for the understanding of structural problems. It is also required the ability to solve basic structural problems but also the ability to identify unusual or complex problems, the interpretative capacity for their resolution, even in multidisciplinary and experimental contexts but linked to a molecular component.APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:Students must demonstrate knowledge and structural comprehension skills that extend and reinforce the basic ones that are generally associated with the first degree course achieved and that allow the application of modern simulation methods also in support of an experimental research context.MAKING JUDGEMENTS: Students must demonstrate the ability to integrate structural knowledge and simulation techniques in order to manage molecular complexity and formulate judgments and hypothesize actions for their resolution, based on limited or incomplete information, including a reflection on the subjectivity of judgment of the operator or on the limits of the technique or program used to achieve the purpose.COMMUNICATION SKILLS:Students must be able to describe in a clear and unambiguous way the simulation techniques acquired, they must use a scientific language that is adequate and appropriate to the subject, using specialized terms of clear technical and scientific validity. The communicative ability must extend to the possibility of interlocution with specialists or non-specialists in the sector.LEARNING SKILLS:Students must develop a learning ability, based on an understanding of basic techniques, which enables them to independently perform advanced simulation methods developed in the field and continually emerging in the panorama of structural bioinformatics.
	tb_prerequisiti_ita: Conoscenze di Biochimica, di Biologia Molecolare e Bioinformatica Strutturale
	tb_prerequisiti_eng: Knowledge of Biochemistry, Molecular Biology and Structural Bioinformatics
	tb_programma_ita: Il corso prevede due lezioni dedicate all'implementazione di un workflow di simulazione di un complesso proteina-proteina, partendo dalla generazione del complesso con il programma Frodock, con la produzione delle topologie e coordinate di simulazione attraverso AmberTools, la simulazione di dinamica molecolare con il pacchetto GROMACS e le analisi attraverso i tool del pacchetto GROMACS fino alle analisi di MM-GBSA con MMPBSA.py del pacchetto AmberTools.Le successive due lezioni sono invece dedicate all'implementazione di un workflow di simulazione di un complesso proteina-ligando a partire dal docking con Autodock VINA, la parametrizzazione del ligando con ACPYPE e GAFF, e lo stesso set di analisi viste nel workflow precedente ma ricalibrato per lo studio di un ligando, includendo una versione più avanzata delle analisi di MM-GBSA basata sulla decomposizione dell'energia di legame.
	tb_programma_eng: The course includes two lessons dedicated to the implementation of a simulation workflow for a protein-protein complex, starting from the generation of the complex with the Frodock program, with the production of topologies and simulation coordinates using AmberTools, the molecular dynamics simulation with the GROMACS package and the analyses using the tools of the GROMACS package up to the MM-GBSA with MMPBSA.py of the AmberTools package.The other two lessons are instead dedicated to the implementation of a simulation workflow for a protein-ligand complex starting from the docking with Autodock VINA, the parameterization of the ligand with ACPYPE and GAFF, and the same set of analyses seen in the previous workflow but recalibrated for the study of a ligand, including a more advanced version of the MM-GBSA analyzes based on the decomposition of the binding energy.
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Vengono tenute lezioni pratiche frontali su tutti gli argomenti elencati nel programma del corso. Per ognuna delle tematiche affrontate vengono eseguite delle esercitazioni sui computer in aula, in presenza del docente, allo scopo di far comprendere appieno la tecnica che viene descritta durante la lezione e l’uso dei programmi open-source che possono essere utilizzati allo scopo. Il docente si confronta continuamente con lo studente durante lo svolgimento delle esercitazioni allo scopo di fornire delucidazioni o chiarimenti su aspetti tecnici o scientifici rimasti incompresi. 
	tb_mod_svolgimento_eng: Practical frontal lessons are held on all the topics listed in the course programme. For each of the topics addressed, exercises are performed on the computers in the classroom, in the presence of the lecturer in order to fully understand the technique that is described during the lesson and the use of open-source programs that can be applied for the purpose. The lecturer is continuously confronting with the student during the course of the exercises in order to provide explanations or clarifications on technical or scientific aspects that have remained misunderstood.
	rb_freq_obbligatoria: 
	cb_freq_facoltativa: Off
	tb_mod_frequenza_ita: Si richiede una frequenza assidua, allo scopo di far acquisire allo studente un linguaggio tecnico appropriato ed adeguate competenze di esecuzione delle metodiche di questo insegnamento. 
	tb_mod_frequenza_eng: Attendance is mandatory in order to provide the student with an appropriate technical language and appropriate skills for performing the methods described in the course.
	cb_prova scritta: Off
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Off
	cb_val_progetto: Off
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: Viene effettuato un esame orale che vede approfonditi gli argomenti trattati nel corso. Durante l’esame vengono proposti scenari di ricerca per capire come lo studente li vorrebbe affrontare sulla base delle conoscenze acquisite. Modalità di graduazione del voto per esame orale18-21, lo studente ha acquisito i concetti di base della disciplina, modo di esprimersi e linguaggio complessivamente corretti e appropriati. 22-25, lo studente ha acquisito in maniera approfondita i concetti di base della disciplina, ed effettua i collegamenti fra le varie materie. Presenta linearità nella strutturazione del discorso. Il linguaggio è appropriato e corretto.26-29, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e ben strutturato. È in grado di applicare e rielaborare in maniera autonoma, senza alcun errore, le conoscenze acquisite. Evidenzia ricchezza di riferimenti e capacità logico-analitiche con un linguaggio fluido, appropriato e vario.30 e 30 e lode, lo studente possiede un bagaglio di conoscenze completo e approfondito. Sa applicare conoscenze a casi e problemi complessi ed estenderle a situazioni nuove. I riferimenti culturali sono ricchi e aggiornati. Si esprime con brillante proprietà di linguaggio.Non idoneo: importanti carenze e/o inaccuratezze nella conoscenza e comprensione degli argomenti; limitate capacità di analisi e sintesi, frequenti generalizzazioni e limitate capacità critiche e di giudizio , gli argomenti sono esposti  in modo non coerente e con linguaggio inappropriato
	tb_mod_verifica_eng: An oral examination is carried out which includes the topics covered in the course. During the exam research scenarios will be proposed to understand how the student would deal with them based on the acquired knowledge. Graduation procedure for oral exams18-21, the student has acquired the basic concepts of the discipline, mode of expression and language that is generally correct and appropriate.22-25, the student has acquired in depth the basic concepts of the discipline, and makes connections between the various subjects, presenting linearity in the structuring of speech. The language is appropriate and correct.26-29, the student has a complete and well-structured set of knowledge and is able to independently apply and re-elaborate the acquired knowledge without any errors, highlights a wealth of references and logical-analytical skills with a fluid, appropriate and varied language.30 and 30 cum laude, the student has a complete and in-depth knowledge base, knows how to apply knowledge to complex cases and problems and extend it to new situations. The cultural references are rich and up-to-date and expresses himself with brilliant language properties.
	tb_testi_ita: 
	tb_testi_eng: 
	tb_biblio_ita: Abraham, M. J. et al. GROMACS: High performance molecular simulations through multi-level parallelism from laptops to supercomputers. SoftwareX 1–2, 19–25 (2015).Case, D. A. et al. The Amber biomolecular simulation programs. J Comput Chem 26, 1668–1688 (2005).Salomon-Ferrer, R., Case, D. A. & Walker, R. C. An overview of the Amber biomolecular simulation package. Wiley Interdiscip Rev Comput Mol Sci 3, 198–210 (2013).Garzon, J. I. et al. FRODOCK: a new approach for fast rotational protein–protein docking. Bioinformatics 25, 2544–2551 (2009).Ramírez-Aportela, E., López-Blanco, J. R. & Chacón, P. FRODOCK 2.0: fast protein–protein docking server. Bioinformatics 32, 2386–2388 (2016).Eberhardt, J., Santos-Martins, D., Tillack, A. F. & Forli, S. AutoDock Vina 1.2.0: New Docking Methods, Expanded Force Field, and Python Bindings. J Chem Inf Model 61, 3891–3898 (2021).Trott, O. & Olson, A. J. AutoDock Vina: Improving the speed and accuracy of docking with a new scoring function, efficient optimization, and multithreading. J Comput Chem 31, NA-NA (2009).Sun, H. et al. Assessing the performance of MM/PBSA and MM/GBSA methods. 7. Entropy effects on the performance of end-point binding free energy calculation approaches. Phys Chem Chem Phys 20, 14450–14460 (2018).
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