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I.- IDENTIFICACION
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DEPARTAMENTOS:
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Investigacion
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e-mail: gdommar@ceu.es
Dra. Dha. Ana Ramos Gonzalez (USP-CEU), Catedratica
e-mail: aramgon@ceu.es
Prof. Dr. D. José Maria Zapico Rodriguez (USP-CEU), Adjunto
e-mail: josemaria.zapicorodriguez@ceu.es
Dr. D. Jesus Jiménez-Barbero (CIB-CSIC) Profesor de
Investigacion
e-mail: jjbarbero@cicbiogune.es
Dra. Angeles Canales Mayordomo (UCM), Contratado Doctor
e-mail: ma.canales@quim.ucm.es
Dra. Dna. Cristina Vicent (IQOG-CSIC), Investigador
Cientifico
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Dra. DAa. Irene Ortin Remoén (USP-CEU), Adjunta
e-mail: irene.ortinremon@ceu.es

II.- OBJETIVOS

La asignatura de Metodologias para la determinacidn estructural de
farmacos y el estudio de fendmenos de reconocimiento molecular tiene dos
objetivos principales asociados a sus dos partes:
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1. Formar al alumno en las técnicas espectroscépicas mas importantes
utilizadas en elucidacidon estructural de farmacos con gran énfasis en la
RMN.

2. Suministrar al alumno formacién sobre los avances en procesos de
reconocimiento molecular, fundamentales para la interaccién farmaco
receptor, estudiados por técnicas de RMN.

III.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

No se establecen requisitos previos.

IV.- CONTENIDOS

1. Determinacion estructural de farmacos

Determinacion estructural de farmacos: RMN. Una perspectiva histérica.
Desplazamientos quimicos. Aspectos practicos sobre preparacién de
muestras y partes de un equipo de RMN. Constantes de Acoplamiento.
Escalas de tiempo en RMN. RMN bidimensional. Conceptos basicos.
Correlacién Homonuclear. COSY, TOCSY y analogos. El efecto NOE. RMN
en elucidacion estructural de moléculas de interés en quimica
farmacéutica: Productos Naturales. Oligosacaridos y acidos nucleicos.
Péptidos y Proteinas. Correlacion Heteronuclear. HMQC, HSQC, HMBC vy
andlogos. RMN en Quimica farmacéutica y disefo de farmacos.
Generalidades. Aproximaciones basadas en el ligando: STD, waterlogsy y
analogos. Aproximaciones basadas en el receptor: Perturbaciones de
desplazamiento quimico. SAR by NMR. El método shapes. Disefo basado
en fragmentos.

2. Reconocimiento molecular.

Reconocimiento Molecular. Aspectos basicos. Carbohidratos:
generalidades e interacciones. Proteinas intrinsecamente desordenadas:
Interacciones. Docking: Validando teoria y experimento. Glicomiméticos.
Ultracentrifugacién analitica. Microscopia electrénica. Reconocimiento
molecular en sistemas modelo. Venciendo las resistencias a
antitumorales. Herramientas de evaluacién vy optimizacion de Ia
interaccion entre los antitumorales y su diana. Plegamiento de Proteinas.
Interacciones carbohidrato-proteina. Interacciones enzima-sustrato:
Glicosidasas. Reconocimiento de glicosaminoglicanos. Interacciones CH-pi.
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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 investigacion, en el campo del Descubrimiento
de Farmacos.

CBO07- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su
capacidad de resolucion de problemas en entornos nuevos o poco
conocidos dentro de contextos mdas 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
informacidon que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre
las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacién de sus
conocimientos y juicios.
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CB09- Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones -y los
conocimientos y razones Ultimas que las sustentan- a publicos
especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigliedades.

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.

CGO01- Que los estudiantes sean capaces de disefar, obtener y analizar
farmacos y materias primas relacionadas con ellos.

CG02- 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.

CG04- 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.

CEO01. Comprension sistematica del campo de estudio del Descubrimiento
de Farmacos y el dominio de las habilidades y métodos de investigacién
relacionados con dicho campo.

CE02- Capacidad de realizar un analisis critico, evaluacion y sintesis de
ideas nuevas y complejas en Descubrimiento de Farmacos.

CEO06. Capacidad de utilizar experimentos de resonancia magnética
nuclear y espectrometria de masas para la determinacién estructural de
farmacos y para el estudio de fendmenos de reconocimiento molecular
entre farmacos y sus receptores.

VII.- RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

1. Capacidad de seleccionar las técnicas y procedimientos apropiados en la
determinacion estructural de farmacos sobre la base del conocimiento de
los fundamentos fisicos de las técnicas espectroscopicas mas habituales.

2. Capacidad de interpretar espectros complejos de RMN.

3. Conocimiento de los avances en procesos de reconocimiento molecular,
fundamentales para la interaccion farmaco-receptor.

4. Capacidad de estudiar la interaccion farmaco-receptor por técnicas de
RMN.
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VIII.- HORAS DE TRABAJO POR ACTIVIDAD FORMATIVA

Relacién con
Metodologia Horas | ECTS las
competencias
Clase Lecciones expositivas con 30 3 Competencias:
magistral sistemas audiovisuales CEO1, CEO2
Competencias:

Actividades
formativas

Visitas a laboratorios de

Clases . L L CEO1, CEO2,
racticas investigacion. Practicas en 20 2 CEO6

P los equipos de RMN.

Actividades Trabaio en drubo con Competencias:

académicas | o221 BN 9P 8 0.8 | CEO1, CE02,

dirigidas P ' CE06

Examen Examen. 2 0.2 | Competencias:
CEO1, CEO2,
CEQO6

IX.- METODOLOGIA

Las clases magistrales se impartiran al grupo completo de alumnos, vy
consistirdn en conferencias por profesores internos y externos o por
profesionales de la industria o administracion.

Los seminarios y clases practicas se realizaran en los laboratorios de RMN
correspondientes en los que los alumnos manejaran los equipos

Los alumnos realizaran varios talleres en pequefios grupos para elucidar
espectros.

Estaran disponibles tutorias para alumnos que de manera individual
deseen resolver las dudas que surjan durante el estudio. Estas tutorias se
realizaran de forma presencial en los horarios indicados por cada profesor.

Se utilizard el Campus Virtual o la pagina web del Mater para permitir una
comunicacién fluida entre profesores y alumnos y como instrumento para
poner a disposicion de los alumnos el material que se utilizard en las
clases tanto tedricas como de problemas.

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. La asistencia a talleres es obligatoria.
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Para la evaluacion del alumno se tendrd en cuenta la presentacién de los
talleres realizados y la participacion activa del alumno en todas las
actividades docentes asi como el examen de la asignatura.

Sistemas de evaluacion:
E1l. Examen escrito sobre los contenidos expuestos: 60%

E2. Participacién y elaboracion de las Actividades Académicas Dirigidas
(exposiciones y talleres del alumno): 40%

Sistema de calificacidon: Segun la legislacidén vigente (numérico absoluto,
sobre 10)



