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Identificacion de la asignatura
Asignatura / Grupo 11366 - Modelizacion Molecular de Biomoléculas / 1
Titulacién Master Universitario en Ciencia y Tecnologia Quimica

Créditos 6
Periodo de imparticion  Segundo semestre
Idioma de imparticion Castellano

Profesores

Horario de atencion a los alumnos

Profesor/a Hora de inicio Hora de fin Dia Fecha inicial ~ Fecha final Despacho /

Edificio

Rodrigo Casasnovas Perera . . ]
g Hay que concertar cita previa con el/la profesor/a para hacer una tutoria

rodrigo.casasnovas@uib.es

Contextualizacion
.|

La modelizacion molecular se esta mostrando como una técnica muy potente para estudiar sistemas que no
pueden traterse experimentalmente, para obtenerpropiedades que dificiles de medir o para complementar la
interpretacion de datos experimentales de sistemas complejos.

Como los sistemas biologicos estan formados por un niumero elevado de 4&tomos, es necesario emplear técnicas
de mecanica molecular segin campos de fuerza clasicos. Se comparan y analizan diferentes campos de fuerza
y sus ambitos de aplicacion. Las técnicas de simulacion de dindmica molecular y Montecarlo se introducen
como herramientas basicas para la obtencion de propiedades dinamicas y estructurales de biomoléculas. Por
ultimo se presenta un tema introductorio al disefilo computacional de farmacos.

En resumen, el objetivo es que los estudiantes sean capaces de analizar qué sistema bioldgico deben estudiar
y la informacion que desean obtener para decidir cual es la/s técnica/s computacional/es idonea/s para atacar
el problema.

Requisitos

Competencias

Especificas

* No tiene
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Genéricas

* G1. Capacidad de abstraccion, analisis y sintesis
* (33. Habilidades para buscar, procesar y analizar informacion procedente de fuentes diversas

Basicas

* Se pueden consultar las competencias basicas que el estudiante tiene que haber adquirido al finalizar el
master en la siguiente direccion: http://estudis.uib.cat/es/master/comp_basiques/

Contenidos
.|

Contenidos tematicos

1. Fuerzas intermoleculares
Descripcion de fuerzas intermoleculares

2. Mecanica molecular
Bases de la Mecanica Molecular.

Tratamiento de fuerzas intramoleculares desde la mecanica clasica.
Tratamiento de fuerzas intermoleculares desde la mecénica clésica.
Campos de fuerza

3. Técnicas de simulacion
Dinamica molecular

Montecarlo
Introduccién a métodos de energia libre y "enhanced sampling"
Métodos de visualizacion de simulaciones y biomoléculas

Analisis de simulaciones para el calculo de propiedades estructurales y dinamicasde
biomoléculas

4. Disefio de farmacos
Interacciones farmaco-receptor

Modelizacion Molecular y Quimioinformatica

Metodologia docente
. ___________________________________________________________________________________________________________________|

La metodologia presencial se basa en los siguientes puntos: las clases expositivas y practicas computacionales.
La metodologia no presencial consta de:
Ejercicios de respuesta breve para consolidar los conocimientos tedricos adquiridos.

Lectura de un articulo cientifico y andlisis critico del mismo en el que se dé respuesta a un problema sobre
biomoléculas mediante el uso (exclusivo o combinado con experimentos) de simulaciones computacionales.
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Una vez adquiridos los conocimientos tedricos y practicos de las simulaciones, se planteard a los alumnos
un problema sobre una biomolécula. Los alumnos deberan pensar comoresolverlo realizando simulaciones
computacionales ydecidir como analizar los datos para dar respuesta al problema planteado.

Actividades de trabajo presencial (1,44 créditos, 36 horas)

Modalidad Nombre Tip. agr.  Descripcion Horas

Clases tedricas Clases tedricas Grupo grande (G) Al-Clases tedricas. MI1-Método expositivo (leccion 12
magistral). El profesor desarrollara los contenidos tedricos
con la ayuda de presentaciones de power point. Una parte de
los contenidos se impartiran en inglés.

Clases de Clases de Grupo mediano (M)A 14-Clases practicas en laboratorio. M6-Trabajo autonomo 24
laboratorio laboratorio en el laboratorio. Realizacion de simulaciones
computacionales de problemas reales. Visualizacion de
simulaciones de biomoléculas. Analisis de simulaciones para
calcular propiedades de biomoléculas. Parte de las clases
estaran guiadas por elprofesor. En otra parte,el alumno debera
trabajar de forma auténoma con los conocimientos adquiridos
previamente. El guion de practicas estara en inglés.

Al inicio del semestre estara a disposicion de los estudiantes el cronograma de la asignatura a través de la
plataforma UIBdigital. Este cronograma incluira al menos las fechas en las que se realizaran las pruebas de
evaluacion continua y las fechas de entrega de los trabajos. Asimismo, el profesor o la profesora informara
a los estudiantes si el plan de trabajo de la asignatura se realizara a través del cronograma o mediante otra
via, incluida la plataforma Aula Digital.

Actividades de trabajo no presencial (4,56 créditos, 114 horas)

Modalidad Nombre Descripcion Horas
Estudio y trabajo  Preguntas breves A8-Estudio y/o trabajo auténomo. Respuesta a preguntas breves para 20
autonomo consolidar los contenidos tedricos de la asignatura. Una parte debera

individual redactarse en inglés.

Estudio y trabajo  Lectura y analisis critico AS8-Estudio y/o trabajo autonomo. Lectura y analisis critico de un articulo 84
autonomo de articulos cientificos cientifico donde se emplean simulaciones para el estudio de biomoléculas.

individual El articulo estara en inglés.

Estudio y trabajo  Informe de practicas A8-Estudio y/o trabajo autonomo. El alumno debera realizar simulaciones 10
autonomo de biomoléculas, analizarlas y calcular propiedades de las biomoléculas

individual para responder a un problema planteado por el profesor. Una parte del

informe debera estar escrito en inglés.
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Riesgos especificos y medidas de proteccion

Las actividades de aprendizaje de esta asignatura no conllevan riesgos especificos para la seguridad y salud
de los alumnos y, por tanto, no es necesario adoptar medidas de proteccion especiales.

Evaluacion del aprendizaje del estudiante
|

Fraude en elementos de evaluacion

De acuerdo con el articulo 33 del Reglamento Académico, "con independencia del procedimiento disciplinario
que se pueda seguir contra el estudiante infractor, la realizacion demostrablemente fraudulenta de alguno de
los elementos de evaluacion incluidos en guias docentes de las asignaturas comportara, a criterio del profesor,
una minusvaloracion en su calificaciéon que puede suponer la calificacion de «suspenso 0» en la evaluacion
anual de la asignatura”.

Preguntas breves

Modalidad Estudio y trabajo autonomo individual
Técnica Trabajos y proyectos (no recuperable)
Descripcion A8-Estudio y/o trabajo autonomo. Respuesta a preguntas breves para consolidar los contenidos tedricos de la

asignatura. Una parte debera redactarse en inglés.
Criterios de evaluacion EV14-Trabajos y proyectos, por escrito.Se evaluan las competencias G1, G3, CB6 y CB7.

Porcentaje de la calificacion final: 20%

Lectura y anélisis critico de articulos cientificos

Modalidad Estudio y trabajo auténomo individual
Técnica Trabajos y proyectos (no recuperable)
Descripcion AS8-Estudio y/o trabajo auténomo. Lectura y analisis critico de un articulo cientifico donde se emplean

simulaciones para el estudio de biomoléculas. El articulo estara en inglés.
Criterios de evaluacion EV14-Trabajos y proyectos, por escrito.Se evaluan las competencias G1, G3, CB6.

Porcentaje de la calificacion final: 40%
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Informe de practicas
Modalidad Estudio y trabajo autonomo individual
Técnica Informes o memorias de practicas (no recuperable)
Descripcion A8-Estudio y/o trabajo autonomo. El alumno debera realizar simulaciones de biomoléculas, analizarlas y

calcular propiedades de las biomoléculas para responder a un problema planteado por el profesor. Una parte
del informe debera estar escrito en inglés.
Criterios de evaluacion EV10-Memorias de practicas. Se evaluan las competencias G1, G3, CB6 y CB7.

Porcentaje de la calificacion final: 40%

Recursos, bibliografia y documentacion complementaria
. ___________________________________________________________________________________________________________________|

Bibliografia basica

Leach A.R.Molecular Modelling. Principles and Aplicactions (2nd edition), Addison Wesley Longman
Limited, 2001

Gasteiger J. and Engel T.,Chemoinformatics, Wiley, 2003

Mitland G.C., Rigby M., Smith E.B., Wakeham W.A. Intermolecular Forces: their origin and
determination (2nd edition), Clarendon Press, Oxford, 1987

Bibliografia complementaria

Rapaport D.C.,The Art of Molecular Dynamics Simulations (2nd edition), Cambridge, 2004
Oprea T.1.,Chemoinformatics in Drug Discovery, Wiley, 2004

Otros recursos

Manual del software a utilizar
Articulos cientificos seleccionados y relacionados con las actividades propuestas
Presentacions de las clases disponibles en Aula Digital
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