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	tb_nome: Mattia
	tb_cognome: Falconi
	tb_denominazione_ita: Bioinformatica Strutturale
	tb_denominazione_eng: Structural Bioinformatics
	tb_anno_accademico: 2024/2025
	tb_cds: BIOINFORMATICA
	tb_codice: 8067102
	tb_canale: unico
	tb_CFU: 6
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI:
Si richiede allo studente la conoscenza dell’architettura e della morfologia delle macromolecole biologiche. La conoscenza delle banche dati delle macromolecole, delle tecniche di simulazione e dei programmi utilizzati per la rappresentazione, l’analisi e la predizione strutturale delle biomolecole. 

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 strutturali 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 di base, che consenta loro uno studio autonomo di avanzate metodiche di simulazione elaborate nel settore e continuamente emergenti nel panorama della bioinformatica strutturale. 


	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES:
The student is required to know the architecture and morphology of biological macromolecules. Knowledge of macromolecule databases, simulation techniques and programs used for the representation, analysis and structural prediction of biomolecules.

KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: 
The student is required to apply the acquired knowledge on macromolecule simulation techniques to 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 elaboration and 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 study advanced simulation methods developed in the field and continually emerging in the panorama of structural bioinformatics.




	tb_prerequisiti_ita: Conoscenze di Biochimica e di Biologia Molecolare
	tb_prerequisiti_eng: Knowledge of Biochemistry and Molecular Biology
	tb_programma_ita: Il corso fornisce allo studente una panoramica teorica e pratica delle metodologie di calcolo attualmente in uso per lo studio delle macromolecole biologiche. 
Argomenti del corso sono: introduzione al sistema operativo Linux e ai programmi per la visualizzazione e la manipolazione delle macromolecole; le caratteristiche strutturali e conformazionali delle proteine e degli acidi nucleici;  i livelli strutturali e i principali domini delle proteine; le banche dati delle macromolecole; i metodi per la predizione della struttura secondaria delle proteine e dell’RNA; i metodi di allineamento strutturale delle proteine; la modellazione per omologia; i metodi di Fold recognition, Threading ed ab initio, AlphaFold2 e altre metodologie AI; il drug design, le metodologie di docking molecolare e di virtual screening; la meccanica molecolare ed i metodi di minimizzazione dell’energia; la dinamica molecolare classica e i metodi di campionamento conformazionale avanzato; i programmi di dinamica molecolare classica.
Il corso prevede 10 esercitazioni pratiche in ambiente Linux: 1) Uso dei comandi del sistema operativo Linux; 2) Uso del programma di grafica molecolare PYMOL; 3) Uso del programma di grafica molecolare CHIMERA; 4) L’allineamento strutturale di proteine attraverso il programma CHIMERA; 5) La modellazione per omologia attraverso i programmi PyMol e PyMod2; 6) Il docking molecolare proteina-proteina attraverso il programma HEX; 7) Il docking molecolare proteina-ligando attraverso il programma AutoDock; 8) Un esempio di virtual screening eseguito attraverso il programma AutoDock; 9) Uso del programma di grafica molecolare VMD; 10) Uso del programma di dinamica molecolare classica GROMACS, generazione della traiettoria e strumenti di analisi.

	tb_programma_eng: The course provides the student with a theoretical and practical overview of the calculation methods currently in use for the study of biological macromolecules.
Course topics include: introduction to the Linux operating system and programs for displaying and manipulating macromolecules; the structural and conformational characteristics of proteins and nucleic acids; structural levels and major protein domains; macromolecule databases; methods for predicting the secondary structure of proteins and RNAs; protein structural alignment methods; modeling by homology; fold recognition, threading and ab initio methods, the AlphaFold2 and other AI methods; drug design, molecular docking methodologies and virtual screening; Molecular mechanics and energy minimization methods; classical molecular dynamics and advanced conformational sampling methods; classical molecular dynamics programs.
The course includes 10 practical tutorials executed in the Linux environment: 1) Linux operating system commands; 2) Use of the PYMOL molecular graphics program; 3) Use of the CHIMERA molecular graphics program; 4) Structural protein alignment through the CHIMERA program; 5) Homology modeling through PyMol and PyMod2 programs; 6) Protein-protein molecular docking through the HEX program; 7) Protein-ligand molecular docking through the AutoDock
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Off
	tb_mod_svolgimento_ita: Vengono tenute lezioni 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 allo studente la tecnica che è stata 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: Lessons are held on all the topics listed in the course program. For each of the topics dealt with, exercises are performed on the computers in the classroom, in the presence of the teacher, in order to make the student understand the technique that was described during the lesson and the use of open-source programs that can be used for the purpose. The teacher continually confronts the student during the exercises in order to provide clarifications on technical or scientific aspects that have not been understood.
	rb_freq_obbligatoria: 
	cb_freq_facoltativa: Off
	tb_mod_frequenza_ita: Si richiede una frequenza assidua sia alle lezioni che alle esercitazioni, allo scopo di far acquisire allo studente un linguaggio tecnico/scientifico appropriato ed adeguate competenze di esecuzione delle metodiche di questo insegnamento. 
	tb_mod_frequenza_eng: Attendance is required for both lessons and exercises, in order to provide the student with an appropriate technical/scientific 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 almeno 3 argomenti trattati nel corso. Durante l’esame vengono fatte domande trasversali per saggiare la capacità dello studente di collegare le varie metodiche oggetto del corso, oppure 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 orale
18-21, 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 at least 3 topics covered in the course. During the exam, cross-sectional questions are asked to test the student's ability to link the various methods described in the course, or research scenarios are proposed to understand how the student would like to deal with them based on the knowledge acquired.

Graduation procedure for oral exams
18-21, 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.

Failed: significant deficiencies and/or inaccuracies in knowledge and understanding of the topics; limited analysis and synthesis skills, frequent generalizations and limited critical and judgmental skills, the topics are presented in an inconsistent manner and with inappropriate language. 
	tb_testi_ita: Bioinformatica, dalla Sequenza alla Struttura delle Proteine. S.Pascarella, A.Paiardini. Ed. Zanichelli. 

Sulla piattaforma Microsoft Teams sono a disposizione i file PDF delle lezioni ed il materiale delle esercitazioni. 

	tb_testi_eng: Bioinformatics, from sequence to protein structure. S. Pascarella, A.Paiardini. Zanichelli Ed.
URL

The lessons PDF files and the tutorial material are available on the Microsoft Teams platform.
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Jorgensen, W. L.; Chandrasekhar, J.; Madura, J. D.; Impey, R. W.; Klein, M. L. Comparison of Simple Potential Functions for Simulating Liquid Water. J. Chem. Phys. 1983, 79 (2), 926. 

Koes DR, Camacho CJ. ZINCPharmer: pharmacophore search of the ZINC database. Nucleic Acids Res. 2012 Jul;40(Web Server issue):W409-14. doi: 10.1093/nar/gks378. Epub 2012 May 2. PubMed PMID: 22553363; PubMed Central PMCID:PMC3394271.

Loncharich, R. J.; Brooks, B. R.; Pastor, R. W. Langevin Dynamics of Peptides: The Frictional Dependence of Isomerization Rates of N-Acetylalanyl-N’-Methylamide. Biopolymers 1992, 32 (5), 523–535. 

Lu, X.-J.; Olson, W. K. 3DNA: A Versatile, Integrated Software System for the Analysis, Rebuilding and Visualization of Three-Dimensional Nucleic-Acid Structures. Nat. Protoc. 2008, 3 (7), 1213–1227. 

Markham, N. R.; Zuker, M. UNAFold. In Methods in Molecular Biology; 2008; pp 3–31. 

Miao, Y.; Feher, V. A.; McCammon, J. A. Gaussian Accelerated Molecular Dynamics: Unconstrained Enhanced Sampling and Free Energy Calculation. J. Chem. Theory Comput. 2015, 11 (8), 3584–3595. 

Miao, Y.; Sinko, W.; Pierce, L.; Bucher, D.; Walker, R. C.; McCammon, J. A. Improved Reweighting of Accelerated Molecular Dynamics Simulations for Free Energy Calculation. J. Chem. Theory Comput. 2014, 10 (7), 2677–2689. 
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