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Prerequisitos
Termodinamica Quimica
Quimica Cuantica
Quimica Fisica

No es imprescindible tener ningln conocimiento previo en Bioquimica.

Objetivos y contextualizacién

El objetivo de esta asignatura es introducir al alumnado los principios basicos de la simulacién biomolecular
como herramienta para interpretar a nivel atdbmico como se desarrollan los procesos biolégicos y las
aplicaciones biomédicas y biotecnoldgicas de las biomoléculas (farmacos, nanoparticulas, vacunas...).

La simulacion biomolecular se basa en la modelizacidon molecular del sistema biolégico o biomolécula, lo que
implica una serie de etapas que es trabajaran en este curso tanto a nivel te6rico como practico, en un
equilibrio entre conceptos, fundamentos fisicos y practica:

1) Calculo de la energia del sistema para una disposicion (estructura 3D) dada de sus atomos y moléculas
utilizando métodos de la Mecanica Molecular y de la Mecanica Cuantica;

2) Estudio de las técnicas computacionales que permiten determinar la variacion de la energia del sistema en
funcioén de sus coordenadas:

a) Técnicas de Docking;

b) Técnicas de minimizacion de la energia;



c) Técnicas de Dinamica Molecular;
d) Métodos de calculo de la energia libre.

Paralelamente se utilizaran dichos métodos tanto para el estudio de aspectos basicos de las biomoléculas y
sus funciones, como en aplicaciones al disefio de farmacos y al estudio de la catalisis enzimatica.

Competencias

® Adaptarse a nuevas situaciones.

® Aprender de forma autonoma.

® Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

® Demostrar iniciativa y espiritu emprendedor.

® Demostrar que comprende los conceptos, principios, teorias y hechos fundamentales de las diferentes
areas de la Quimica.

® Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

® Gestionar, analizar y sintetizar informacion.

® Interpretar los dados obtenidos mediante medidas experimentales, incluyendo el uso de herramientas

informaticas, identificar su significado y relacionarlos con las teorias quimicas, fisicas o biolégicas

apropiadas.

Mostrar sensibilidad hacia temas medioambientales.

Obtener informacion, incluyendo la utilizacion de medios telematicos.

Proponer ideas y soluciones creativas.

Razonar de forma critica.

Reconocer y analizar problemas quimicos y plantear respuestas o trabajos adecuados para su

resolucion, incluyendo en casos necesarios el uso de fuentes bibliograficas.

Resolver problemas y tomar decisiones.

® Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.

Utilizar la informatica para el tratamiento y presentacién de informacion.

Resultados de aprendizaje

Adaptarse a nuevas situaciones.

Analizar trayectorias de dindmica molecular.

Aprender de forma auténoma.

Comunicarse de forma oral y escrita en la lengua nativa.

Demostrar iniciativa y espiritu emprendedor.

Determinar los cambios estructurales y energéticos asociados a un camino de reaccién quimica.
Distinguir entre los métodos computacionales aplicados a las biomoléculas.
Gestionar la organizacion y planificacion de tareas.

Gestionar, analizar y sintetizar informacion.

Manejar a nivel basico la simulaciéon por ordenador.

Manejar la metodologia basica de la quimica cuantica y mecanica molecular.
Mostrar sensibilidad hacia temas medioambientales.

. Obtener informacién, incluyendo la utilizacién de medios telematicos.
Plantear simulaciones en fase condensada.

Producir simulaciones de interacciones proteina-ligando.

Proponer ideas y soluciones creativas.

Razonar de forma critica.

Reconocer las bases de los sistemas operativos y lenguaje informaticos.
Resolver problemas y tomar decisiones.

. Trabajar en equipo y cuidar las relaciones interpersonales de trabajo.

Utilizar la informatica para el tratamiento y presentacion de informacion.

. Visualizar biomoléculas y ciertas propiedades estructurales por medio de programas de visualizacion.
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Contenido



SIMULACION BIOMOLECULAR

1. Introduccion a la modelizacion molecular.

2. Biomoléculas: estructura y funciéon. Una visién general.

3. Métodos de Mecanica Molecular para el calculo de la energia.

4. Exploracién conformacional en biomoléculas.

5. Interaccion proteina-ligando: Técnicas de Docking y disefio de farmacos.
6. Métodos de simulacién: Dindmica Molecular.

7. Métodos hibridos de calculo de la energia potencial: QW/MM

8. Calculos de diferencias de energia libre.

9. Catalisis enzimatica: mecanismos y velocidad de reaccién.

Metodologia

La asignatura de SIMULACION BIOMOLECULAR es una optativa de 6 ECTS perteneciente a la mencion de
QUIMICA BIOLOGICA pero que también se puede cursar fuera de la mencioén.

La metodologia docente de la asignaturaconsiste en clases tedricas en el aula y clases practicas en el aula de
informatica dirigidas por los profesores responsables de la asignatura. Las clases tedricas y practicas se
completan con horas de tutoria supervisadas por los profesores a fin de resolver dudas. El alumno tiene que
trabajar de forma auténoma sobre los contenidos tedricos y las cuestiones planteadas por los profesores a las
sesiones presenciales, en la realizacion de las practicas, y en la elaboracion de los trabajos de la asignatura
que conllevaran una parte de investigacion bibliografica.

Nota: se reservaran 15 minutos de una clase dentro del calendario establecido por el centro o por la titulacién
para que el alumnado rellene las encuestas de evaluacién de la actuacion del profesorado y de evaluacion de
la asignatura o médulo.

Actividades
Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje
Tipo: Dirigidas
Clases teodricas 34 1,36 2,6,7,10, 11, 14, 15, 18, 22
Sesiones practicas 18 0,72 2,7,8,9,10, 11, 14,15, 17, 18, 19, 21, 22

Tipo: Supervisadas

Tutorias 2 0,08 8,9

Tipo: Auténomas

Busquedas bibliograficas 2 0,08 9,13

Estudio 70 2,8 1,2,3,6,7,8,9,10, 11,13, 14, 15,17, 18, 19

Quizzes/Informes de practicas/Entregas de 14 0,56 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18,



trabajos 19, 20, 21, 22

Evaluacién

Esta asignatura utiliza la evaluacion continuada para ayudar y valorar el proceso de aprendizaje de contenidos
y competencias por parte del alumnado.

Esta evaluacion continuada constara de dos tipos de actividades: examenes y actividades de seguimiento.
Examenes (70% de la nota total)

Se realizaran dos examenes parciales sobre el contenido de la asignatura: Parcial 1 (P1) (35%) y Parcial 2
(P2) (35%).

Actividades de seguimiento (30%)

A lo largo del curso se realizaran dos series (S1y S2) de actividades de seguimiento (quizzes, informes de
practicas, trabajos) que serviran como evidencias del trabajo individual del alumno y de su aprendizaje. Estas
actividades no son recuperables.

CALIFICACIONES

Para superar la asignatura por curso deben cumplirse las tres condiciones siguientes:

1) Nota de cada parcial (NP1 y NP2) igual o superior a 3,5 y la nota minima media de los dos exdmenes es
4,0 (todo esto sobre una escala de 10).

2) Nota Final asignatura = 0,70 * (0,50 * (NP1 + NP2)) + 0,30 * (0,50 * (NS1 + NS2)) igual o superior a 5,0.
3) Haber asistido a todas las sesiones de practicas y entragdo el correspondiente informe en caso de haberlo.

Si no se llegara a los minimos 1) y/o 2), al final del curso se podra recuperar uno o los dos examenes
parciales. La nota obtenida en la recuperacion sustituira a la obtenida en el primer intento.

La realizacién de las practicas es obligatoria.

Para participar en la recuperacion es necesario haber sido previamente evaluado en un conjunto de
actividades el peso de las cuales equivalga a un minimo de dos terceras partes (66,6 %) de la calificacion total
de la asignatura. No es posible, asi, hacer la recuperacion de un examen parcial que no se haya hecho.

Si el alumno s6lo ha sido evaluado como maximo de un 25% de las pruebas y abandona, la calificacion final
sera de NO EVALUABLE.

Actividades de evaluacién

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje
Actividades de 30% 4 0,16 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20,
seguimiento 21,22
Examenes 70% 6 0,24 1,3,4,5,7,8,9, 11,16, 17,19, 21
Bibliografia

1) Introduction to Computational Chemistry. Frank Jensen. ISBN: 0470011874JohnWiley § Sons Ltd. (2007).
(Documento electrénico disponibles en el Servei de Biblioteques de de la UAB)



2) Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models. Cristopher J. Cramer. ISBN: 0470091827.
JohnWiley § Sons Ltd. (2004). (Documento fisico y electronico disponibles en el Servei de Biblioteques de de
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Software

USCF Chimera

Autodock Vina

CHARMM-GUI



