GUIA DOCENTE DE LA ASIGNATURA
DISENO BIOCOMPUTACIONAL

MODULO/MATERIA ASIGNATURA CURSO SEMESTRE CREDITOS CARACTER
Investigacion y Desarrollo . Disefio . 1¢ 19 3 OPTATIVO
Biocomputacional

DIRECCION COMPLETA DE CONTACTO PARA TUTORIAS

PROFESOR(ES . . o
(ES) (Direccion postal, teléfono, correo electrénico, etc.)

Departamento de Quimica Fisica. Facultad de Ciencias
Campus Fuentenueva s/n 18071 Granada.
Teléfono: 958 240 440

Correo electroénico: iluque@ugr.es

Irene Luque Fernandez
HORARIO DE TUTORIAS

Martes: 10.00 - 13.00 h.
Jueves: 10 -13.00 h.

MASTER EN EL QUE SE IMPARTE OTROS MASTERES A LOS QUE SE PODRIA OFERTAR

Ciencias y Tecnologias Quimicas, KHEMIA

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES (si procede)

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (SEGUN MEMORIA DE VERIFICACION DEL MASTER)

Homologia de secuencias y analisis evolutivo. Estructura y estabilidad de las biomoléculas en relacién al disefio de motivos
estructurales. Prediccién y modelado de la estructura de proteinas. Factores determinantes de las interacciones proteina-
ligando y proteina-proteina. Disefio racional de proteinas y ligandos. Disefio semiautomatico de proteinas. Simulacién
computacional de sistemas biomoleculares. Aplicaciones biotecnoldgicas y terapéuticas.

COMPETENCIAS GENERALES Y ESPECIFICAS DE LA ASIGNATURA

* Competencias basicas (CB) y generales (CG):

- CBO6: Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o
aplicacién de ideas, a menudo en un contexto de investigacidn.
- CBO7: Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resoluciéon de problemas en
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entornos nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de
estudio.

- 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 aplicacién de sus conocimientos y juicios.

- 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
habra de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

- CGO1: Que los estudiantes sepan asumir las responsabilidades adecuadas en lo que respecta al desarrollo de
conocimientos y/o practicas profesionales.

* Competencias transversales (CT):

- CT02: Capacidad de gestion del tiempo (referida a su organizacién y planificacion).

- CTO4: Conocimiento y uso de las tecnologias de la informacion y comunicacion (TIC) y de los recursos informaticos
(programas, bases de datos, etc.) relativos al ambito de estudio para adquirir, gestionar y comunicar la informacion.

- CT06: Trabajo en equipo.

- CTO7: Sensibilidad hacia temas medioambientales.

* Competencias especificas (CE):

- CE10: Planificar, gestionar y desarrollar proyectos cientifico-tecnolégicos con manejo de informacidn y conocimiento de
su transferencia hacia otros sectores.

- CE20: Conocer los procedimientos generales para la determinacién de estructuras de macromoléculas que intervienen
en sistemas bioldgicos.

- CE21: Conocer y manejar las principales herramientas computacionales de aplicacién en Investigacién Quimica.

OBJETIVOS (EXPRESADOS COMO RESULTADOS ESPERABLES DE LA ENSENANZA)

* Tras cursar esta asignatura, el estudiante serd capaz de:

(1) Conocer las bases de datos de secuencias y cdmo extraer informacion de ellas.

(2) Conocer y manejar los principales algoritmos y programas para el estudio de homologia de secuencias y andlisis
evolutivo. Conocer sus limitaciones y valorar su potencial en el campo de la biomedicina y el disefio de proteinas.

(3) Conocer las bases de datos de estructura de proteinas y ser capaz de extraer informacién.

(4) Ser capaz de utilizar los programas informaticos mas comunes para la representacion de la estructura de proteinas.

(5) Conocer las bases moleculares que determinan la estructura y estabilidad de una proteina asi como los fundamentos
del mecanismo de su plegamiento y equilibrio conformacional.

(6) Estar familiarizado con los métodos de prediccidn de estructura en proteinas.

(7) Conocer los métodos basicos de simulacién molecular y utilizarlos para el estudio de proteinas.

(8) Conocer los métodos de prediccion y analisis experimental de interaccidn proteina-ligando.

(9) Estar familiarizado con las principales aplicaciones biotecnolégicas del disefio molecular de macromoléculas bioldgicas.
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TEMARIO DETALLADO DE LA ASIGNATURA

I. GENOMAS Y PROTEOMAS. Introducciéon: Dogma central de la biologia molecular. Genomas y proteomas. Observables y
bases de datos. Analisis de genomas: Diversidad genética y evolucidon. Clasificacién bioldgica y nomenclatura.
Alineamiento multiple de secuencias: obtencién de informacién para el analisis estructural, funcional o filogenético.
(Conceptos basicos; identificacion de secuencias homodlogas; métodos de alineamiento multiple de secuencias;
visualizacion y edicion de alineamientos multiples; alineamiento en familias de proteinas; arboles filogenéticos;
reconstrucciéon de secuencias ancestrales). Analisis de proteoma: Las proteinas y su funcidon en los seres vivos. El
proteoma humano. Analisis e interpretacion de la informacion protedmica (asignacion funcional; clases funcionales;
analisis comparado de proteomas; Protedmica y sus aplicaciones).

Il. ESTRUCTURA DE PROTEINAS. Elementos estructurales: Relacion estructura-funcion. Aminodacidos, enlace peptidico y
elementos de estructura secundaria. Estructura terciaria y cuaternaria. Clasificacion estructural de proteinas.
Determinacion experimental de estructuras de proteinas: Cristalografia de rayos X. Resonancia Magnética Nuclear.
Andlisis de la calidad de la estructura. Bases de datos estructura de proteinas. Visualizacién y andlisis de estructuras de
proteinas: superposicion y alineamiento estructural. Clasificacion estructural. Prediccion de estructuras de proteinas:
Comparacion de secuencias y estructuras de proteinas. Prediccién de caracteristicas unidimensionales. Prediccion de
estructura tridimensional mediante disefio por homologia. Prediccion de estructura tridimensional mediante
reconocimiento de plegamiento. Prediccidon por métodos ab initio. Evaluacion de los métodos de prediccidn. Estabilidad
estructural de proteinas: Equilibrio de plegamiento. Caracterizacion experimental del equilibrio conformacional.
Contribuciones a la estabilidad. Prediccidon: Parametrizacién estructural de la energética de plegamiento de proteinas.
Ingenieria y disefio de proteinas: Herramientas generales para la ingenieria de proteinas. Disefio de elementos de
estructura secundaria y supersecundaria. Disefio de novo. Redisefio de proteinas naturales. Disefio irracional:
presentacion en fagos y evolucién dirigida.

lll. CALCULOS ENERGETICOS Y DINAMICA MOLECULAR. Campos de fuerza. Disefio semiautomatico de proteinas.
Flexibilidad y diversidad conformacional en proteinas. Simulaciones de dindmica molecular de proteinas: fundamentos y
aplicaciones.

IV. RECONOCIMIENTO MOLECULAR Y DISENO DE LIGANDOS. De la estructura a la funcién: Relacién estructura-funcién.
Movimientos estructurales. Reconocimiento molecular. Complejos estables y transitorios. Mecanismos de reaccién.
Interacciones proteina-proteina y proteina-ligando: Interacciones proteina-proteina vs proteina-ligando. Fuerzas de
interaccidén. El equilibrio de unidn. Caracterizacidn biofisica (analisis termodinamico: Calorimetria Isotérmica de Titulacién;
analisis cinético; determinacién estructural). Modelado de complejos proteina-proteina o proteina-ligando. Docking.

V. DISENO Y DESARROLLO DE FARMACOS. Proceso de descubrimiento y desarrollo de nuevos farmacos. Identificacién y
validacion de dianas. Descubrimiento de compuestos cabeza de serie (Descubrimiento empirico: Quimica combinatoria,
cribado de alto rendimiento de bibliotecas de compuestos (HTS); Disefio racional: peptidomiméticos, cribado virtual de
bases de datos (VLS: virtual library screening)). Optimizacién del compuesto cabeza de serie (métodos semiempiricos;
relaciones cuantitativas estructura-actividad (QSAR)). Farmacocinética y toxicologia.
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ENLACES RECOMENDADOS

METODOLOGIA DOCENTE

- Clases magistrales/expositivas.
El equipo docente podra utilizar para su desarrollo algunos de los siguientes métodos: sesion expositiva, aprendizaje
basado en problemas, ejemplificacién y estudio de casos.

- Clases de resolucién de problemas.
El equipo docente podrd utilizar algunos de los siguientes métodos para su desarrollo: Aprendizaje basado en problemas;
ejemplificacién y estudio de casos.

- Clases précticas.
El equipo docente podra recurrir a métodos como estudio de casos, andlisis diagndsticos, practicas de laboratorio, aula de

informatica, visitas, busqueda de datos, etc.

- Talleres, seminarios, debates, exposicién (y/o defensa) de trabajos individuales o en grupo.
El equipo docente podra utilizar para su desarrollo algunos de los siguientes métodos: aprendizaje basado en problemas,
ejemplificacién y estudio de casos.

- Tutorias programadas pudiéndose utilizar en las modalidades personalizada o en grupo, sincrénica (presenciales) o
asincroénica (virtuales).

- Estudio y trabajo auténomo individual o en grupo.

EVALUACION (INSTRUMENTOS DE EVALUACION, CRITERIOS DE EVALUACION Y PORCENTAJE SOBRE LA CALIFICACION
FINAL, ETC.)

EVALUACION CONTINUA
(A)Instrumentos de evaluacion:

- Pruebas escritas. Exdmenes o pruebas breves a realizar a lo largo del curso basadas en la resolucion de ejercicios, casos o
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problemas propuestos con anterioridad por el profesor. Su formato (preguntas largas, cortas, pruebas respuesta multiple,
etc.) sera seleccionado por el equipo docente encargado de impartir la materia. Su contenido y duracidn seran
establecidos de acuerdo con la Normativa de Evaluacion y Calificacién aprobada por la UGR en Consejo de Gobierno de 20
de Mayo de 2013.

- Evaluacion de asistencia y participacion activa. Se basa en la valoracion de actitudes e iniciativas de participacion activa e
interactiva en el desarrollo de la clase, en las tutorias, o en el grado de compromiso en el desarrollo de los trabajos
planeados, en las practicas de laboratorio, o cualquier otra tarea asignada, pudiéndose evaluar, si procede, la capacidad
de trabajo en equipo. Se podra optar por la utilizacién de listas de cotejo, rubricas o instrumentos desarrollados por el
equipo docente encargado de impartir la materia.

- Exposicién de trabajos. El alumno desarrollard un trabajo, individual o en grupo, planteado y tutelado por el profesor y lo
expondra en una presentacion breve ante el resto de la clase, sometiéndose a debate posterior con el resto de los
alumnos vy el profesor.

- Resolucién de ejercicios o proyectos. Proyecto o ejercicio complejo que, el alumno o grupo de alumnos, debera ir
resolviendo por etapas a lo largo del curso. Cada etapa o hito alcanzado serda evaluado y el alumno recibira
retroalimentacidn sobre su éxito o fracaso.

(B)Criterios de evaluacidn y porcentaje sobre la calificacion final:

o iy % sobre
Criterio de evaluacidn e s g
la calificacidn final

- Conocimientos tedricos adquiridos........cccucecereceeesece st e 50

- Valoracién de actitudes e iniciativas de participacidn activa e interactiva

en el desarrollo de la clase, en las tutorias, o en el grado de compromiso

en el desarrollo de los trabajos planeados, en las practicas de laboratorio

o cualquier otra tarea asignada, pudiéndose evaluar, si procede, la

capacidad de trabajo en eqUIPO0.......ccccevieieirecre et e 15

- Resolucidn de ejercicios 0 ProyeCtos.......cccceveeeeierireeceseseseriesisrese e s eeesseeens 20

- Exposicién de trabajos, informes, conclusiones..........cccceveveceneciecieceecenn. 15
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EVALUACION UNICA FINAL

- Examen final. Este sistema de evaluacidn serd aplicable Unicamente para evaluar a alumnos que, de acuerdo con la
Normativa de Evaluacidén y Calificacién aprobada por la UGR en Consejo de Gobierno de 20 de Mayo de 2013 elijan esta
modalidad de evaluacion. Esta opcion debe ser comunicada por escrito a la Coordinadora del Master durante los
primeros quince dias desde el comienzo de imparticion de la materia. Su formato (preguntas largas, cortas, etc.) sera
seleccionado por el equipo docente encargado de impartir la materia. La puntuacién obtenida en este examen constituira
el 100% de la calificacion otorgada siguiendo este tipo de evaluacion.

INFORMACION ADICIONAL

¢ Escuela Internacional de Posgrado (Universidad de Granada): http://escuelaposgrado.ugr.es/
¢ Pagina web del Master: http://masteres.ugr.es/khemia/
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