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I.- IDENTIFICACION

NOMBRE DE LA MATERIA: Disefio de Farmacos

CARACTER: Obligatoria

MODULO: Quimica Médica y Disefio de Farmacos

SEMESTRE: Primero

CREDITOS: 6 ECTS

DEPARTAMENTOS:

Quimica y Bioquimica, Facultad de Farmacia, Universidad San Pablo CEU

PROFESOR/ES RESPONSABLE/S:

Coordinador:
Prof@ Dra. Dfha Beatriz de Pascual-Teresa (USP-CEU),
Catedratica
e-mail: bpaster@ceu.es

Profesores:
Profa@ Dra. Dia. Claire Coderch Boué (USP-CEU), Adjunta
e-mail: claire.coderchboue@ceu.es
Profa@ Dra. DiRa. Sonsoles Martin Santamaria (CIB-CSIC)
Cientifico Titular
e-mail: smsantamaria@cib.csic.es
Profa Dra. DAa. Ana Ramos Gonzalez (USP-CEU), Catedratica
e-mail: aramgon@ceu.es
Profa Dra. Dia. Irene Ortin Remon (USP-CEU), Adjunta
e-mail: irene.ortinremon@ceu.es
Prof. Dr. D. José Maria Zapico Rodriguez (USP-CEU), Adjunto
e-mail: josemaria.zapicorodriguez@ceu.es

II.- OBJETIVOS

La asignatura de Disefio de Farmacos tiene como principal objetivo el
estudio de las principales metodologias computacionales utilizadas en el
disefo racional de farmacos. Incluye una parte tedrica donde se exponen las
bases de los métodos utilizados y una parte practica muy extensa, en
laboratorios de informatica donde se aplican estas técnicas para la
resolucion y simulacién de problemas practicos concretos.

III.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

No se establecen requisitos previos.

RECOMENDACIONES:
Se recomienda tener conocimientos de Quimica Organica y Quimica
Médica.

IV.- CONTENIDOS
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BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

En esta asignatura se estudian las diferentes metodologias computacionales
utilizadas en el diseno racional de farmacos. Se abordaran desde el punto
de vista teodrico y practico los siguientes aspectos y métodos: Relacion
estructura-actividad. Propiedades de los productos drug-like y prediccion de
afinidad/actividad. Quimica Computacional. Mecdnica molecular. Métodos
semiempiricos. Métodos ab initio. Calculos DFT. Andlisis conformacional.
Dinamica molecular. Disefio de farmacos basado en la estructura. Disefio
de farmacos basado en el ligando. QSAR-3D. Identificacién de
farmacoforos. Modelado de proteinas. Modelado de &cidos nucleicos.
Prediccién de estructura. Docking. Screening virtual. Disefio de novo.
Simulaciones QM/MM.

V.- BIBLIOGRAFIA

Bibliografia Basica

- David C. Young. Computational Drug Design. A Guide for Computational
and Medicinal Chemists. John Wiley & Sons, Inc., Hoboken, NJ. 2009.

- David Young. Computational Chemistry: A Practical Guide for Applying
Techniques to Real World Problems. WileyBlackwell. 2009.

- Andrew R. Leach, Molecular Modelling, Principles and Applications, 2nd
Edition, Pearson, Prentice Hall, 2001.

- Grant, G.H.; Richards, W.G.; Computational Chemistry. Oxford
University Press, 1996.

Bibliografia Complementaria

- J. Naidoo, John Brady, Martin J. Field, Jiali Gao, and Michael Hann.
Modelling Molecular Structure and Reactivity in Biological Systems. Royal
Society of Chemistry Cambridge. 2006

- A. Zewail. Physical Biology: From Atoms to Medicine. Imperial College
Press. 2008.

- S. L. Schreiber, T. M. Kapoor, G. Wess. Chemical Biology: From Small
Molecules to Systems Biology and Drug Design. Wiley. 2007.

VI.- COMPETENCIAS

BASICAS Y GENERALES

CB06- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u
oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a
menudo en un contexto de investigacién, en el campo del Descubrimiento
de Farmacos.
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CBO07- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su
capacidad de resoluciédn de problemas en entornos nuevos o poco
conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares)
relacionados con el Descubrimiento de Farmacos.

CB08- Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y
enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de una
informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre
las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus
conocimientos vy juicios.

CB09- Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones -y los
conocimientos y razones Uultimas que las sustentan- a publicos
especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigledades.

CB10- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les
permitan continuar estudiando de un modo que habrd de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.

CGO1- Que los estudiantes sean capaces de disefiar, obtener y analizar
farmacos y materias primas relacionadas con ellos.

CGO02- Capacidad de comunicarse con sus colegas de los ambitos de las
Ciencias Experimentales y de la Salud, con la comunidad académica en su
conjunto y con la sociedad en general acerca del Descubrimiento de
Farmacos.

CGO03- Capacidad de participar, en contextos académicos y profesionales,
en los avances tecnoldgico, social o cultural en el campo del
Descubrimiento de Farmacos, dentro de una sociedad basada en el
conocimiento.

CGO04- Capacidad de defender los resultados de trabajos ante publico
especializado, compaferos de estudio y profesionales de otras areas de
conocimiento en seminarios, foros y reuniones cientificas.

COMPETENCIAS ESPECIFICAS.

CEO1. Comprensién sistematica del campo de estudio del Descubrimiento
de Farmacos y el dominio de las habilidades y métodos de investigacion
relacionados con dicho campo.

CEO02- Capacidad de realizar un analisis critico, evaluacion y sintesis de
ideas nuevas y complejas en Descubrimiento de Farmacos.

CEO04. Conocimiento de las bases quimicas tedricas para el diseno racional
de farmacos mediante la utilizacién de técnicas computacionales vy
capacidad de seleccionar las metodologias adecuadas en funcion del
sistema objeto de estudio.

VII.- RESULTADOS DEL APRENDIZAJE
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1. Capacidad de manejar las bases quimicas tedricas para el disefo
racional de farmacos mediante la utilizacidon de técnicas computacionales.

2. Capacidad de seleccionar las diferentes técnicas y metodologias
empleadas mas frecuentemente en el diseno de farmacos, dependiendo
del sistema objeto de estudio.

3. Capacidad de aplicar los conocimientos tedricos a la resolucién de
ejemplos practicos de disefio de farmacos asistido por ordenador.

VIII.- HORAS DE TRABAJO POR ACTIVIDAD FORMATIVA

Actividades Relacion con
- Metodologia Horas | ECTS las
formativas -
competencias
Clase Lecciones expositivas con 20 2 Competencias:
magistral sistemas audiovisuales CE1, CEO4
Clases . Competencias:
practicas y gfgg;ifj";gsde 25 | 2.5 |CEO1, CE02,
talleres CEO4
Actividades . Competencias:
académicas Lflf)tllijcraacicor;tlecsac?eentificas 10 1 CEO1, CEO2,
dirigidas P CE04
Presentacion de trabajos y Competencias:
Examen examenes 5 0.5 | CEO1, CEO02,
CEO4

IX.- METODOLOGIA

Las clases magistrales se impartirdn al grupo completo de alumnos y
consistirdn en conferencias por profesores internos y externos, por
profesionales de la industria o la administracion tanto nacionales como
extranjeros.

Las practicas y talleres se llevaran a cabo en laboratorios de ordenadores
y consistiran en ejercicios y simulaciones utilizando el software adecuado
en cada situacion.

Como complemento al trabajo personal realizado por el alumno, y para
potenciar el desarrollo del trabajo en grupo, se podra proponer como
actividad dirigida la elaboracion y presentacion de un trabajo sobre los
contenidos de la asignatura. Todo ello permitird que el alumno ponga en
practica sus habilidades en la obtencién de informacién y le permitira
desarrollar habilidades relacionadas con las tecnologias de la informacion.

Estaran disponibles tutorias para alumnos que de manera individual



Ficha Docente: Disefio de farmacos

deseen resolver las dudas que surjan durante el estudio. Estas tutorias se
realizardn de forma presencial en los horarios indicados por cada profesor.

Se utilizara el Campus Virtual o la pagina web del Master para permitir
una comunicacion fluida entre profesores y alumnos y como instrumento
para poner a disposicion de los alumnos el material que se utilizara en las
clases tanto tedricas como practicas y talleres.

X.- EVALUACION

La asistencia a las actividades presenciales es obligatoria. Se requiere una
asistencia minima del 80% de estas actividades para que el alumno sea
evaluado.

Para la evaluacidon del alumno se tendra en cuenta la presentacién de la
comunicacién realizada y su participacion activa en todas las actividades
docentes, asi como el examen de la asignatura.

Para superar la asignatura serd necesario haber realizado las practicas de
laboratorio de ordenadores.

La calificacion se llevara a cabo segun el siguiente baremo:
1. Examen escrito (60%)
2. Practicas de laboratorio, seminarios y trabajos (40%)



