Фонд оценочных средств
по дисциплине «Молекулярное моделирование в биотехнологиях»

Контрольное мероприятие №4: Экзамен
На экзамене происходит оценивание учебной деятельности обучающихся по дисциплине на основе полученных оценок за контрольно-рейтинговые мероприятия текущего контроля и промежуточной аттестации. При оценивании результатов учебной деятельности обучающегося по дисциплине используется балльно-рейтинговая система оценивания результатов учебной деятельности обучающихся (утверждена приказом ректора от 24.05.2019 г. № 179) Отлично: Величина рейтинга обучающегося по дисциплине 85…100 % Хорошо: Величина рейтинга обучающегося по дисциплине 75…84 % Удовлетворительно: Величина рейтинга обучающегося по дисциплине 60…74 % Неудовлетворительно: Величина рейтинга обучающегося по дисциплине 0…59 %. Допускается выставление оценки на основе текущего рейтинга (автоматом).

Общие требования
[bookmark: _Hlk4363101562][bookmark: _Hlk4373477592]Студенты, выполнившие все предусмотренные программой дисциплины требования, допускаются к промежуточной аттестации, которая проводится в виде экзамена, служит для оценки работы студента в течение семестра, и призвана выявить уровень, прочность и систематичность полученных обучающимся теоретических знаний, умений и навыков. Экзамен проводится в комбинированном формате. Билет содержит два вопроса из примерного перечня вопросов для подготовки к экзамену. Для подготовки к ответу отводится 45 мин, в течение которых студент может обдумать и, если это необходимо, тезисно обозначить порядок ответа на вопросы билета. 

Примерный перечень вопросов для подготовки к экзамену

1) Базовые понятия основных методов молекулярного моделирования.
2) Молекулярная динамики, ее механические и идейные основы. 
3)  Физическая природа потенциалов молекулярных взаимодействий и их функциональный вид. 
4)  Уравнения движения молекулярной системы.
5)  Моделирование динамики конденсированных систем. Периодические граничные условия. 
6) Термостатирование молекулярной системы. 
7) Вычисление давления в малых молекулярных системах. 
8) Моделирование биологических макромолекул. Назначение моделирования. 
9) Обработка траекторий молекулярной динамики. 
10) Временные и пространственные автокорреляционные функции.
11) Понятие о поверхности потенциальной энергии. Минимум, переходное состояние и интермедиат. 
12) Гессиант и его использование для характеризации точек. Глобальная и локальная минимизация геометрии. 
13) Алгоритмы локальной минимизации 
14)  Расчеты молекулярной динамики методами интегрирования. Методы Монте-Карло и их использование в молерулярном моделировании.
15) Конформационный анализ, минимизация энергии, поиск локальным минимумов
16) Анализ экстериора и интериора молекул. Принципы комплементарности в алгоритмах BiS и CiS
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Шкала оценивания и критерии оценки:

	Критерии оценки
	Баллы обучающегося
	Минимальное количество баллов
	Максимальное количество баллов

	Уровень усвоения материала, предусмотренного программой
	
	0
	20

	Умение выполнять задания, предусмотренные программой
	
	0
	5

	Уровень знакомства с основной литературой, предусмотренной программой
	
	0
	5

	Уровень знакомства с дополнительной литературой
	
	0
	5

	Уровень раскрытия причинно-следственных связей
	
	0
	10

	Качество ответа (его общая композиция, логичность, убежденность, общая эрудиция)
	
	0
	25

	Ответы на вопросы: полнота, аргументированность, убежденность, умение использовать ответы на вопросы для более полного раскрытия содержания вопроса
	
	0
	25

	Деловые и волевые качества докладчика: ответственное отношение к работе, стремление к достижению высоких результатов, готовность к дискуссии, контактность
	
	0
	5

	Итого баллов:
	
	0
	100



	Оценка 
	Минимальное количество баллов
	Максимальное количество баллов

	«5» (отлично)
	91
	100

	«4» (хорошо)
	74
	90

	«3» (удовлетворительно)
	60
	73

	«2» (неудовлетворительно)
	0
	59



Знания, умения и навыки обучающихся при промежуточной аттестации в форме экзамена определяются оценками «отлично», «хорошо», «удовлетворительно», «неудовлетворительно».
«Отлично» – Ответы на поставленные в билете вопросы и дополнительные вопросы излагаются логично, последовательно и не требуют дополнительных пояснений. Демонстрируются глубокие профильные знания по специальности. Ответ полный, самостоятельный, выводы обоснованы.
 «Хорошо» – Ответы на поставленные в билете вопросы и дополнительные вопросы излагаются систематизировано и последовательно. Демонстрируется умение анализировать материал, однако не все выводы носят аргументированный и доказательный характер. Материал излагается уверенно, в основном правильно даны все определения и понятия. Допущены небольшие неточности при выводах и использовании терминов. 
 «Удовлетворительно» – Допускаются нарушения в последовательности изложения при ответе. Демонстрируются поверхностные знания профильных дисциплин. Имеются затруднения с выводами. Определения и понятия даны не чётко. 
«Неудовлетворительно» – Материал излагается непоследовательно, сбивчиво, не представляет определенной системы знаний. Не даны ответы на дополнительные вопросы комиссии. Допущены грубые ошибки в определениях и понятиях.  
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