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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 obligatori tenir el nivell B2 d'anglés o equivalent.

Objectius



Les proteines representen un camp molt ampli d'investigacid, des del seu estudi com a dianes terapeutiques
en el disseny de farmacs i altres terapies, fins al disseny de nous enzims com a biocatalitzadors més eficients
per a ser utilitzats en nous processos industrials d'interés i/o en processos més respectuosos amb el medi
ambient.

La modelitzacié molecular és una eina molt util en tots aquests camps i ha esdevingut una part essencial de la
recerca que s'hi fa, tant en el mén académic com a les empreses.

En aquest modul, es proporcionaran els coneixements fonamentals i practics per tal que els/les estudiants es
puguin desenvolupar com a cientifics en aquestes arees.

L'objectiu d'aquest modul és, doncs, proporcionar-los coneixements teorics i practics sobre:
- els fonaments fisics i els conceptes que sostenen les diferents técniques de modelitzacié molecular
- els métodes, tant basics com els més punters, utilitzats en el camp

- visio dels seus principals camps d'aplicacié, amb especial émfasis en el disseny de farmacs

Competéncies

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

® Comprendre les bases moleculars i les técniques experimentals estandard més comunes en les
recerques Omiques (genodmica, transcriptomica, protedmica, metaboldomica, 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.

Identificar 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 omiques.

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 prediccié de I'estructura secundaria a partir de la seqiiéncia
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 seqliéncia daminoacids, estructura tridimensional i funcio
proteica, utilitzant les fonts de dades biologiques i els fonaments de I'analisi bioinformatica.
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Identificar i aplicar les tecniques per al disseny molecular assistit per ordinador (CAD, computer
assisted drug design))

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

Recognise and apply different prediction methods of the functions and three-dimensional structure of
proteins.

Reconeixer la importancia estratégica del modelatge de proteines en I'ambit de la salut humana,
especialment en les seves aplicacions a la medicina personalitzada i la farmacogenomica.
Simular la unié del lligand al receptor mitjangant técniques dedockingi dinamica molecular

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

Utilitzar els programes de calcul de les relacions estructura-activitat.

Utilitzar els programes de calcul d'estructura.

Utilitzar els programes de visualitzacio d'estructura.

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

Continguts

MODUL 4: Estructura i funcié de proteines i el disseny de farmacs

Part | MODELITZACIO MOLECULAR. CONCEPTES BASICS.

Conceptes basics

Indroduccié

Calcul de I'energia (PES, QM, camps de forca, QM/MM)

Exploracié conformacional (diferent de MD: MC, GA, NMA)

Part || DETERMINACIO ESTRUCTURAL | MODELS

Métodes per a la caracteritzacio d'estructures de proteines

Cristal-lografia de raigs X

RMN

Microscopia crioelectronica

Modelitzacio estructural

Per homologia

AlphaFold

Part IIl DINAMICA MOLECULAR (MD)

Dinamica molecular (MD), una eina basica

Conceptes basics

MD en aigua

MD en I'entorn de la membrana

Métodes Coarse grained

Scripting i analisis



Métodes de mostreig millorat (metadinamica, GaMD, ...)

Energia lliure: Tl, FEP, MM/PBSA

Part IV 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
Técniques de docking (acoblament)

Docking proteina - ligand

Docking proteina - proteina

Cribratge virtual

Aplicacions de la MD al disseny de farmacs.

Activitats formatives i Metodologia

Titol Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Tipus: Dirigides

Classes de teoria 32 1,28 1,2,3,5,6,7,8,10, 11,12, 13,14, 15, 17, 21
Resolucio de problemes a classe i practiques a 40 1,6 3,4,5,6,7,8,9,10, 11,12, 13, 14, 16, 17,
l'aula d'informatica 18, 19, 20, 21

Seminaris 2 0,08 3

Tipus: Autdonomes

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

La metodologia combina classes tedriques on s'expliquen els conceptes i les bases, resolucié de problemes a
la classe, practiques a l'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.

Nota: es reservaran 15 minuts d'una classe, dins del calendari establert pel centre/titulacio, perque els
alumnes completin les enquestes d'avaluacié de l'actuacié del professorat i d'avaluacio de I'assignatura.



Avaluacié

Activitats d'avaluacié continuada

Titol Pes Hores ECTS Resultats d'aprenentatge

Soft skills 10% O 0 3,10, 13, 17, 21

Tests individuals de teoria i practica 40% 2 0,08 1,2,4,5,6,7,8,9, 11,12, 14, 15, 16,
18,19, 20

Treballs fets i presentats per part de I'alumnat 50% 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

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

Activitats d'avaluacié principals

® Soft skills (10%): asistencia y partcipacién en clase, competencias transversales

® Portafoli de I'estudiant (50%): 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 tergos 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 I'avaluacio en que ha participat sigui inferior a
l'equivalent al 67% de la nota final del modul.

Aquesta assignatura/modul no preveu el sistema d'avaluacio Unica.

Us de la IAV (model d'Us restringit): Per a aquesta assignatura, es permet I'is de tecnologies d'Intel-ligéncia
Artificial (IA) exclusivament per a les tasques bioinformatiques que ho requereixin i en tasques de suport, com
la cerca bibliografica o d'informacid, la correccid de textos o les traduccions. Pel que fa a I'Us en tasques de
suport, I'estudiant haura d'identificar clarament quines parts han estat generades amb aquesta tecnologia,
especificar les eines emprades i incloure una reflexié critica sobre com aquestes han influit en el procés i el
resultat final de I'activitat. La no transparéncia de I'Us de la IA en aquesta activitat avaluable es considerara
falta d'honestedat académica i pot comportar una penalitzacio parcial o total en la nota de I'activitat, o
sancions majors en casos de gravetat.

Bibliografia

Molecular Modeling principles and applications, A. Leach, Ed. Pearson (i.e. second edition ISBN-13:
978-0582382107) (document fisic disponible al servei de biblioteques)

Essential of Computational Chemistry, C. J. Cramer, (i.e. second Edition, ISBN-13: 978-0470091821)
(document electronic i fisic disponibles al servei de biblioteques)



Introduction to Computational Chemistry. Frank Jensen. JohnWiley § Sons Ltd. (ISBN: 0470011874, 2007)
(document electronic disponible al servei de biblioteques)

Python, how to think like a computer scientist http://www.greenteapress.com/thinkpython/ (document electronic
disponible al servei de biblioteques)

Computational and Visualization techniques for structural bioinformatics using chimera, Forbes J. Burkowski,
CRC press (document electronic disponible al servei de biblioteques)

Programari

En Linux:

UCSF Chimera

UCSF
ChimeraX

PyMol

Gaussian

Gaussview

VMD

AMBER

Ambertools

Modeller

AlphaFold

Gromacs

LigandScout

Datawarrior

Conda

grace

Jupyter
Notebook




Matplotlib

Python

Rasmol

ssh

xxdiff

Grups i idiomes de I'assignatura

La informacié proporcionada és provisional fins al 30 de novembre de 2025. A partir d'aquesta data, podreu
consultar l'idioma de cada grup a través daquest enllag. Per accedir a la informacio, caldra introduir el CODI
de l'assignatura

Nom Grup Idioma Semestre Torn
(PLABm) Practiques de laboratori (master) 1 Anglés primer quadrimestre mati-mixt
(SEMm) Seminaris (master) 1 Anglés primer quadrimestre mati-mixt

(TEm) Teoria (master) 1 Anglés primer quadrimestre mati-mixt



https://sia.uab.cat/servei/ALU_TPDS_PORT_CAT.html

