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Prerequisits

Per a poder fer aquest modul és obligatori haver aprovat els moduls | i Il (Programming in Bioinformatics and
Core Bioinformatics). També es necessitaran nocions basiques de quimica i/o bioquimica.

Es recomana tenir el nivell B2 d'anglés o equivalent.

Objectius

L'objectiu d'aquest modul és proporcionar als estudiants coneixements sobre:
- els fonaments fisics que sostenen la modelitzacié molecular

- els métodes, tant basics com els més punters, utilitzats en el camp

- els seus principals camps d'aplicacio i les seves limitacions

Competencies



® Analitzar i interpretar bioinformaticament les dades que es deriven de les tecnologies 0miques.

® Comprendre les bases moleculars i les técniques experimentals estandard més comunes en les
recerques Omiques (genomica, transcriptomica, protedmica, metabolomica, interactomica, etc.).

® Comunicar en llengua anglesa de manera clara i efectiva els resultats de les propies investigacions.

® Dissenyar i aplicar la metodologia cientifica en la resolucié de problemes.

® |dentificar les necessitats bioinformatiques dels centres de recerca i les empreses del sector de la
biotecnologia i la biomedicina.

® Proposar solucions bioinformatiques a problemes derivats de les recerques dmiques.

® Proposar solucions innovadores i emprenedores en el seu camp d'estudi.

® Tenir coneixements que aportin la base o I'oportunitat de ser originals en el desenvolupament o
I'aplicacio d'idees, sovint en un context de recerca.

® Utilitzar i gestionar informacio bibliografica i recursos informatics en I'ambit d'estudi.

® Utilitzar sistemes operatius, programes i eines d'Us comu en bioinformatica, i fer servir plataformes de
comput d'altes prestacions, llenguatges de programacio i analisis bioinformatiques.

Resultats d'aprenentatge

Comprendre les técniques biomoleculars i farmacologiques d'assajos funcionals de proteines.
Comprendre les técniques de cristal-lografia de raigs X i RMN per obtenir I'estructura de proteines.
Comunicar en llengua anglesa de manera clara i efectiva els resultats de les propies investigacions.
Crear models de farmacofors a partir de les estructures d'un conjunt de lligands.
Descriure el funcionament, les caracteristiques i les limitacions de les técniques d'analisi i visualitzacio
d'estructures de proteines.
6. Descriure i aplicar les técniques de modelitzacié per homologia de I'estructura tridimensional de la
proteina.
7. Descriure i caracteritzar les técniques computacionals de dinamica molecular per estudiar I'estructura i
la funcié de proteines.
8. Descriure i caracteritzar les técniques de prediccio de I'estructura secundaria a partir de la seqiiencia
daminoacids.
9. Desenvolupar recerques (cribratge virtual,virtual screening) en llibreries d'estructures quimiques.
10. Dissenyar i aplicar la metodologia cientifica en la resolucié de problemes.
11. Establir les relacions corresponents entre sequiéncia daminoacids, estructura tridimensional i funcio
proteica, utilitzant les fonts de dades biologiques i els fonaments de I'analisi bioinformatica.
12. Identificar i aplicar les técniques per al disseny molecular assistit per ordinador (CAD, computer
assisted drug design))
13. Proposar solucions innovadores i emprenedores en el seu camp d'estudi.
14. Recognise and apply different prediction methods of the functions and three-dimensional structure of
proteins.
15. Reconeéixer la importancia estrategica del modelatge de proteines en I'ambit de la salut humana,
especialment en les seves aplicacions a la medicina personalitzada i la farmacogenomica.
16. Simular la uni6 del lligand al receptor mitjangant técniques dedockingi dinamica molecular
17. Tenir coneixements que aportin la base o 'oportunitat de ser originals en el desenvolupament o
I'aplicacio d'idees, sovint en un context de recerca.
18. Utilitzar els programes de calcul d'estructura.
19. Utilitzar els programes de calcul de les relacions estructura-activitat.
20. Utilitzar els programes de visualitzaci6 d'estructura.
21. Ultilitzar i gestionar informacié bibliografica i recursos informatics en I'ambit d'estudi.
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Continguts

MODUL 4: Estructura i funcié de proteines i el disseny de farmacs
Part | DETERMINACIO ESTRUCTURAL | MODELS

Métodes per a la caracteritzacio d'estructures de proteines

Cristal-lografia de raigs X.



RMN
Microscopia crioelectronica

Modelitzacié per homologia

Part Il QUIMICA COMPUTACIONAL

Conceptes basics en quimica computacional

Calcul de I'energia (PES, QM, camps de for¢ca, QM/MM)
Exploracié conformacional (diferent de MD: MC, GA, NMA)
Dinamica molecular (MD)

Conceptes basics

MD en aigua

MD en I'entorn de la membrana

Meétodes Coarse grained

Scripting i analisis

Métodes de mostreig millorat (umbrela sampling, metadinamica ...)

Energia lliure: TI, FEP, MM/PBSA

Part Il DISSENY DE FARMACS
Conceptes basics sobre farmacologia

Dianes terapéutiques principals i farmacs comercialitzats: quinases, receptors nuclears, receptors acoblats a
proteines G, proteines transportadores de membrana

Descriptors moleculars

ADME-Tox

Models de farmacofors basats en el lligand o en I'estructura
Tecniques de docking (acoblament)

Docking proteina - lligand

Docking proteina - proteina

Cribratge virtual

Aplicacions de la MD al disseny de farmacs.

Metodologia

La metodologia combina classes tedriques, resolucié de problemes a la classe, practiques a I'aula
d'ordinadors, seminaris, I'estudi individual per part de I'alumnat i I'entrega de treballs.



S'utilitzara la plataforma virtual de la UAB.

Activitats formatives

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de teoria 23 0,92 1,2,3,5,6,7,8,10, 11,12, 13, 14, 15, 17, 21
Resolucié de problemes a classe i practiques a 45 1,8 3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 16, 17,
l'aula d'informatica 18, 19, 20, 21

Seminaris 4 0,16 3

Tipus: Autonomes

Treball i estudi individual 224 8,96 1,2,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16,
17,18, 19, 20, 21

Avaluacié

El sistema d'avaluacio esta organitzat en dues activitats principals. Hi haura, a més, un examen de
recuperacio. Els detalls de les activitats son:

Activitats d'avaluacio principals

® Portafoli de I'estudiant (60%): treballs fet i presentats per I'alumnat al llarg del curs. Cap de les activitats
d'avaluacié individuals representara més del 50% de la nota final.
® Prova tedrica i practica individual (40%): hi haura un examen al final d'aquest modul.

Examen de recuperacio

Per poder participar en el procés de recuperacio, I'alumne haura d'haver participat préviament en com a minim
I'equivalent a dos tercos de la nota final del modul en activitats d'avaluacio. El professorat informara dels
procediments i terminis per al procés de recuperacio.

No avaluable
L'alumne sera qualificat com a "No avaluable" quan el pes de l'avaluacié en qué ha participat sigui inferior a

I'equivalent al 67% de la nota final del modul.

Activitats d'avaluacio

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tests individuals de teoria i practica 40% 4 0,16 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14,
15, 16, 17, 18, 19, 20, 21

Treballs fets i presentats per part de l'alumnat 60% O 0 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14,
(portafoli de I'estudiant) 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21
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