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Prerequisits

Es recomana que els alumnes hagin superat les seglients assignatures: Termodinamica i Cinética Quimiques
(Fonaments de Quimica 2 i Termodinamica i Cinetica), Quimica Quantica

La superacié de bioquimica no és imprescendible.

Objectius

L' objectiu d'aquesta assignatura és introduir I'alumnat als principis basics de la simulacié biomolecular que
permet interpretar a nivell atbmic com es desenvolupen els processos bioldgics i les aplicacions biomediques i
biotecnoldgiques de les biomolécules (farmacs, nanoparticules, vacunes...).

La simulacié biomolecular es basa en un procés de modelitzacié molecular del sistema bioldgic o biomoléecula
que implica una série d'etapes que es treballaran en aquest curs tant a nivell tedric com practic, en un equilibri
entre conceptes, fonaments fisics i practiques:

1) Calcul de I'energia del sistema donada una determinada disposicié (estructura 3D) dels seus atoms i
molécules mitjangant métodes de la Mecanica Molecular i la Mecanica Quantica;

2) Estudi de les tecniques computacionals que permeten determinar com I'energia del sistema varia en funcio
de les seves coordenades:

a) Tecniques de Docking;



b) Técniques de minimitzacio de l'energia;
c¢) Técniques de Dinamica Molecular;
d) Metodes de calcul de I'energia lliure.

Paral-lelament es fara Us d'aquestes diferents metodologies tant en I'estudi d'aspectes basics de les
biomolécules i les seves funcions, com en aplicacions al disseny de farmacs i a I'estudi de la catalisi
enzimatica.

Competencies

® "Interpretar les dades obtingudes mitjangant mesures experimentals, incloent-hi I'Us d'eines
informatiques; identificar-ne el significat i relacionar les dades amb les teories quimiques, fisiques o
biologiques apropiades.”

® Adaptar-se a noves situacions.

® Aprendre de manera autbnoma.

® Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

® Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

® Demostrar que es comprenen els conceptes, els principis, les teories i els fets fonamentals de les
diferents arees de la quimica.

® Gestionar l'organitzacié i la planificacié de tasques.

® Gestionar, analitzar i sintetitzar informacio.

® Mostrar sensibilitat en gliestions mediambientals.

® Obtenir informacid, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

® Proposar idees i solucions creatives.

® Raonar de forma critica.

® Reconeixer i analitzar problemes quimics i plantejar respostes o treballs adequats per a resoldre'ls.

® Resoldre problemes i prendre decisions.

® Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

® Utilitzar la informatica per al tractament i presentacio¢ d'informacio.

Resultats d'aprenentatge

Adaptar-se a noves situacions.

Analitzar trajectories de dinamica molecular.

Aprendre de manera autdonoma.

Comunicar-se oralment i per escrit en la llengua propia.

Demostrar iniciativa i esperit emprenedor.

Determinar els canvis estructurals i energétics associats a un cami de reaccié quimica.
Distingir entre els métodes computacionals aplicats a les biomolécules.
Gestionar I'organitzacio i la planificacié de tasques.

Gestionar, analitzar i sintetitzar informacié.

Manejar a nivell basic la simulacié per ordinador.

. Manejar la metodologia basica de la quimica quantica i la mecanica molecular.
. Mostrar sensibilitat en qlestions mediambientals.

. Obtenir informacio, incloent-hi la utilitzacié de mitjans telematics.

. Plantejar simulacions en fase condensada.

. Produir simulacions d'interaccions proteina-lligand.

. Proposar idees i solucions creatives.

. Raonar de forma critica.

. Reconéixer les bases dels sistemes operatius i del llenguatge informatics.
. Resoldre problemes i prendre decisions.

. Treballar en equip i cuidar les relacions interpersonals de treball.

. Utilitzar la informatica per al tractament i presentacio d'informacio.
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22. Visualitzar biomolécules i certes propietats estructurals per mitja de programes de visualitzacio.

Continguts

SIMULACIO BIOMOLECULAR

1. Introducci6 a la modelitzacié molecular.

2. Biomolécules: estructura i funcié. Una visio general.

3. Métodes de Mecanica Molecular pel calcul de I'energia.

4. Exploracioé conformacional de biomolécules.

5. Interaccio proteina-lligand: Técniques de Docking i disseny de farmacs.
6. Métodes de simulacié: Dinamica Molecular.

7. Métodes hibrids de calcul de I'energia potencial: QM/MM

8. Calculs de diferéncies d'energia lliure.

9. Catalisi enzimatica: mecanismes i velocitat de reaccio.

Activitats formatives i Metodologia

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes Teoriques 34 1,36 2,6,7,10, 11, 14,15, 18, 22

Classes practiques 18 0,72 2,7,8,9,10,11,14,15,17, 18,19, 21, 22

Tipus: Supervisades

Tutories 2 0,08 8,9

Tipus: Autonomes

Estudi 70 2,8 1,2,3,6,7,8,9,10, 11, 13, 14, 15, 17, 18, 19
Recerca bibliografica 2 0,08 9,13

Resolucié quizzes//Realitzacié informes 14 0,56 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11, 12, 13, 14, 15, 16,
practiques i treballs 17,18, 19, 20, 21, 22

L'assignatura SIMULACIO BIOMOLECULAR és una optativa de 6 ECTS que es pot cursar dins de la mencié
de QUIMICA BIOLOGICA o com a optativa general.

La metodologia docent de I'assignatura consisteix en classes teoriques a I'aula i classes practiques a l'aula
d'informatica dirigides pels professors de I'assignatura. Les classes teoriques i practiques es completen amb
hores de tutoria supervisades pels professors a fi de resoldre dubtes. L'alumnat ha de treballar de forma



autonoma els continguts teorics i les qlestions plantejades pels professors a les sessions presencials, en la
realitzacio de les practiques, i en I'elaboracio dels treballs de I'assignatura que comportaran una part de
recerca bibliografica.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, per a la

complementacio per part de I'alumnat de les enquestes d'avaluacié de I'actuacié del professorat i d'avaluacio

de l'assignatura/modul.

Avaluacié

Activitats d'avaluacié continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge
Activitats seguiment 30 4 0,16 1,2,3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, 21, 22
Examens 70 6 0,24 1,3,4,5,7,8,9, 11,16, 17, 19, 21

L'assignatura presenta dues parts clarament definides (1 i 2) corresponents a la primera i segona part del
semestre. S'avaluaran de manera independent.

El sistema d'avaluacio6 estandard d'aquesta assignatura consisteix en unes proves d'avaluacié continuada amb
activitats de seguiments aixi com d'examens parcials. Els alumnes, si ho desitjen, poden demanar participar a
una avaluacié unica.

AVALUACIO CONTINUADA

En aquesta modalitat, la ponderacié de cada tipologia d'activitats és la seglent:

Examens (70%)

Es realitzaran dos examens parcials sobre el contingut de I'assignatura: Parcial 1 (P1) (35%) i Parcial 2 (P2)
(35%).

Activitats de seguiments (30%)

Al llarg del curs es realitzaran dues séries (S1 i S2) d'activitats de seguiment (quizzes, informes practiques,
treballs) que serviran com evidéncies del treball personal de I'alumne. Aquestes activitats no sén recuperables.

QUALIFICACIONS

Per a superar l'assignatura per curs s'han de complir les tres condicions seguents:

1) Nota de cada parcial (NP1 i NP2) igual o superior a 5,0.

2) Nota Final assignatura = 0,70 * (0,50 * (NP1+NP2)) + 0,30 *(0,50 * (NS1 + NS2)) igual o superior a 5,0.
3) Haver assisitit a totes les sessions de practiques i haver entregat I'informe en cas d'haver-n'hi.

Si no s'arriba als minims 1) i/o 2), al final de curs es podra recuperar un o els dos examens parcials. La nota
obtinguda a la recuperacié substituira I'obtinguda en el primer intent.

La realitzacié de les practiques és obligatoria.



Per participar a la recuperacio cal haver estat préviament avaluat en un conjunt d'activitats el pes de les quals
equivalgui a un minim de dues terceres parts de la qualificacio total de I'assignatura. No és possible, aixi, fer la
recuperacio d'un examen parcial que no s'hagi fet.

Si I'alumne només ha estat avaluat com a maxim d'un 25% de les proves i abandona, la qualificacio final sera
de NO AVALUABLE.

AVALUACIO UNICA
L'alumnat que s'hagi acollit a la modalitat d'avaluacié Unica haura de realitzar una prova final que consistira en
un examen de tot el temari de I'assignatura. Les pratiques continuen sent obligatories i les seves notes

comptaran en I'avaluacio final.

La prova d'avaluacié Unica es realitzara el dia en qué els estudiants de I'avaluacié continuada fan I'examen del
segon parcial.

La qualificacié de I'estudiant sera:

Nota final de I'assignatura = (Nota de la prova final - 80 + Nota de practiques - 20)/100

Tan la nota de la prova final com la de practiques ha de ser superior o igual a 5.

Si la nota final no arriba a 5, I'estudiant té una altra oportunitat de superar I'assignatura mitjangant I'examen de
recuperacio que se celebrara en la data que fixi la coordinacié de la titulacio. En aquesta prova es podra
recuperar el 80% de la nota corresponent a la part de teoria. La part de les practiques no és recuperable.
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