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Prerequisitos

Poseer conocimientos fundamentales de algebra, calculo diferencial e integral, quimica y bioquimica.
Ser capaz de leer literatura cientifica en inglés.

Ser capaz de utilizar herramientas informaticas basicas (Word, Excel,...)

Poseer conocimientos previos de programacion de ordenadores puede ser de utilidad.

Poseer conocimientos basicos de Catalan a nivel oral y escrito

Objetivos y contextualizacién

La simulacion por ordenador del comportamiento de sistemas es una rama de la ciencia bien desarrollada
especialmente en ambitos como la ingenieria, la fisica o la quimica. En el ambito de la biotecnologia y en
general las ciencias de la vida, su papel fue inicialmente limitado. En éste contexto la simulacion clasica
reproduce el comportamiento de microorganismos y enzimas en biorreactor. Pero el verdadero impulso a la
simulacion en biotecnologia es consecuencia, por un lado de la acumulacién de conocimientos de los
componentes de los seres vivos y su funcionamiento aislado y por otra parte de la comprobacién a nivel
experimental de que los componentes de un sistema biolégico, tal como una célula, operan conjuntamente de
manera coordinada y autbnoma como un sistema integrado. El sistema se puede considerar como un
entramado de redes (metabdlicas, genéticas, de transmision de sefial,..) operando de manera coordinada. De
esta forma la comprensién del funcionamiento de uno de estos sistemas, incluso de los mas sencillos, no
puede comprenderse si no es desde el punto de vista de su operacion como un sistema integrado. La
operacion del sistema da lugar a la aparicion de propiedades emergentes, que no existen en cada una de las
partes aisladas pero que son fundamentales para la operacion del sistema. Esta nueva visién ha dado lugar a
la aparicion de la disciplina conocida como Biologia de Sistemas. La simulacion por ordenador del
comportamiento de los sistemas biologicos ha sido clave fundamental para el desarrollo de la Biologia de
Sistemas juntamente con la acumulacion de informacion sobre la operacion de sistemas bioldgicos en
grandes bases de datos y la proliferacion y abaratamiento de los ordenadores. Por medio de la simulacién por



ordenador se hace evidente las diferencias de comportamiento en funcion tanto de las propiedades
individuales como de la interconexion de sus componentes asi como también de las condiciones de
operacion.

En este contexto la asignatura pretende introducir al alumno en las aproximaciones fundamentales y la
metodologia para conseguir simular el comportamiento de un sistema biolégico en un ordenador. Desde el
biorreactor como sistema experimental hasta la simulacion de ejemplos de redes de diferentes tipos
(metabdlicas, genéticas, de transmision de sefal,..) en diferentes estados (estacionario, dinamico,..). Como
objetivo global se pretende que el alumno pueda experimentar de primera mano las diferencias y la relevancia
del comportamiento de un sistema como un 'todo' integrado en contraposicion a las caracteristicas de sus
componentes aislados, asi como también de la informacién que se deriva de los diferentes modos de
operacion y por tanto de los requerimientos para estudiarlos.

Dado que se pretende que el alumno tenga una experiencia de simulacién de primera mano, el curso se
plantea con un contenido practico elevado. Asi el alumno utilizara tanto un entorno de programacién numeérico,
tipo Matlab, para alcanzar el conocimiento de las operaciones fundamentales con ejemplos sencillos, asi
como de programas mas especificos enfocados a la simulacion de sistemas biolégicos (SBW, COPASI, ...)
para la simulacion de sistemas bioldgicos concretos de mayor complejidad.

El temario presenta la materia de forma gradual, avanzando desde los conceptos y conocimientos basicos
hacia la descripcion de sistemas de complejidad creciente de manera que el alumno pueda comprender la
necesidad del estudio de los sistemas como un todo integrado, en el marco de la nueva biotecnologia del siglo
XXI.

Contenido

1. Introduccién. Modelos y sistemas
1. Definicidon de modelo. Ventajas y necesidad
2. Aproximaciones a la modelizacién de sistemas
3. Caracteristicas de sistemas
4. Fases del proceso de modelizacion
5. Componentes y tipos de modelos.
2. Revision de conceptos fundamentales y modelizacion
1. Ecuaciones de balance y estructura.
2. Cinética y termodinamica
3. Sistemas sencillos en estado dinamico
1. Sistemas biorreactor biocatalizador
2. Sistemas metabdlicos sencillos
3. Dinamica basica de sistemas
4. Sistemas en estado estacionario
1. Sistemas biorreactor biocatalizador
2. Redes metabdlicas. Modulos elementales.
3. Optimizacién de sistemas en estado estacionario.
4. Analisis de sensibilidad de sistemas. Teoria de control metabdlico
5. Ejemplos de simulacion de sistemas
1. Redes metabdlicas
2. Redes genéticas.
3. Redes de transmision de sefial



