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Prerrequisitos

Para cursar este modulo deben haberse superado los médulos | y Il del master (Programming in
Bioinformatics and Core Bioinformatics). También seran necesarios conocimientos basicos de quimica y/o
bioguimica.

Objetivos

Las proteinas son objeto de una investigacion intensiva en diversos campos, que abarcan desde el disefio
dirigido de farmacos hasta la ingenieria de nuevas enzimas para una biocatalisis industrial sostenible. En



estas areas, el modelado molecular se ha convertido en una herramienta esencial y central para la
investigacion llevada a cabo tanto en la academia como en la industria. Este mddulo proporciona al
estudiantado los conocimientos tedricos y practicos fundamentales necesarios para convertirse en cientificos
cualificados en este campo.

Concretamente, el modulo tiene como objetivo introducir a los estudiantes en:

Los principios fisicos subyacentes a las diferentes técnicas de modelado molecular.
Los métodos fundamentales y de vanguardia aplicados en este campo.
Las principales areas de aplicacion, con un énfasis especial en el disefio de farmacos.

Resultados de aprendizaje

CAO08 (Proponer soluciones bioinformaticas a problemas de interaccién molecular basadas en el
modelado estructural.) Proponer soluciones bioinformaticas a problemas de interaccién molecular
basadas en el modelado estructural.

CAO09 (Trabajar de forma colaborativa en el analisis e interpretacion de datos estructurales en
proyectos de bioinformatica.) Trabajar de forma colaborativa en el analisis e interpretacion de datos
estructurales en proyectos de bioinformatica.

CA10 (Evaluar criticamente modelos moleculares aplicandolos en estudios de disefio de farmacos. .)
Evaluar criticamente modelos moleculares aplicandolos en estudios de disefio de farmacos. .

KA10 (Explicar los fundamentos de las técnicas experimentales y computacionales empleadas en el
analisis estructural y funcional de proteinas, incluyendo el estudio comparativo de familias proteicas.)
Explicar los fundamentos de las técnicas experimentales y computacionales empleadas en el analisis
estructural y funcional de proteinas, incluyendo el estudio comparativo de familias proteicas.

KA11 (Explicar el disefio y la utilidad de bases de datos moleculares, como el PDB o AlphaFold Protein
Structure Database, en el estudio de interacciones proteina-ligando.) Explicar el disefio y la utilidad de
bases de datos moleculares, como el PDB o AlphaFold Protein Structure Database, en el estudio de
interacciones proteina-ligando.

KA12 (Describir las relaciones estructura-actividad y los métodos de quimioinformatica y modelado
molecular aplicados al disefio y evaluacion de farmacos.) Describir las relaciones estructura-actividad y
los métodos de quimioinformatica y modelado molecular aplicados al disefio y evaluacion de farmacos.
SA11 (Aplicar herramientas como Gaussian, AlphaFold, Modeller, LigandScout o Amber en el
modelado y analisis de estructuras proteicas y sus interacciones.) Aplicar herramientas como
Gaussian, AlphaFold, Modeller, LigandScout o Amber en el modelado y analisis de estructuras
proteicas y sus interacciones.

SA12 (Analizar estructuras tridimensionales e interacciones biomoleculares para la investigacion de
relaciones estructura-funcion.) Analizar estructuras tridimensionales e interacciones biomoleculares
para la investigacion de relaciones estructura-funcion.

SA13 (Relacionar datos estructurales y funcionales en el disefio de estrategias computacionales de
cribado virtual y desarrollo de farmacos.) Relacionar datos estructurales y funcionales en el disefio de
estrategias computacionales de cribado virtual y desarrollo de farmacos.

Contenidos

MODULO 4: Estructura y Funcién de Proteinas y Disefio de Farmacos

Parte I: Modelizacion Molecular

Conceptos Basicos

Introduccion



Célculo de la energia (PES, QM, campos de fuerza, QM/MM)

Exploracion conformacional (métodos diferentes de MD: MC, GA, NMA)

Parte II: Determinacion y Modelado de Estructura

Métodos para la caracterizacion de la estructura de proteinas
Cristalografia de rayos X
RMN (Resonancia Magnética Nuclear)

Microscopia crioelectrénica (Cryo-EM)

Modelizacién Estructural
Modelizacién por homologia

AlphaFold

Parte Ill: Dinamica Molecular (MD)

Dinamica Molecular: Una Técnica Esencial

Conceptos basicos

MD en agua

MD en un entorno de membrana

Métodos coarse-grained

Scripting y analisis

Métodos de muestreo mejorado (metadinamica, GaMD, etc.)

Energia libre: TI, FEP, MM/PBSA

Parte 1V: Disefio de Farmacos

Conceptos basicos en farmacologia
Principales dianas terapéuticas y farmacos comerciales

Quinasas, receptores nucleares, receptores acoplados a proteinas G (GPCR), proteinas transportadoras de
membrana

Descriptores moleculares



ADME-Tox

Modelos de farmacéforo basados en el ligando o en la estructura
Técnicas de docking (acoplamiento molecular)

Docking proteina - ligando

Docking proteina - proteina

Cribado virtual

Aplicaciones de la MD en el disefio de farmacos

Actividades formativas y Metodologia

Titulo Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Estudio individual 224 8,96 CA08, CA10, SA11, SA12,
SA13

Resolucion de problemas en clase y practicas en el laboratorio 40 1,6 CA08, CA09, CA10, SA11,

computacional SA12, SA13

Seminaris 2 0,08 CA10, SA13

Clases de teoria 32 1,28 CAO08, CA10, KA10, KA11,
KA12, SA13

La metodologia combina clases teodricas, resolucién de problemas en clase, practicas en el laboratorio de
computacion, seminarios, estudio individual por parte del alumnado y tareas a entregar. Se utilizara la
plataforma virtual de la UAB.

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

Evaluacién

Actividades de evaluacion continuada

Titulo Peso Horas ECTS Resultados de aprendizaje

Soft skills 10% O 0 CA08, CA09, CA10, SA13

Trabajos realizados y presentados por el alumnado 50% O 0 CAO08, CA09, CA10, KA10, KA11,

(portfolio del estudiante) KA12, SA11, SA12, SA13

Tests individuales de teoria y practica 40% 2 0,08 CA08, CA10, KA10, KA11, KA12,
SA11, SA12, SA13

El sistema de evaluacién esta organizado en tres actividades principales. Habra, ademas, un examen de
recuperacion. Los detalles de las actividades son:

Actividades de evaluacion principales



Soft skills (10%): asistencia y partcipacion en clase, competencias transversales.

Portafolio del estudiante (50%): trabajos hechos y presentados por el alumno a lo largo del curso.

Ninguna de las actividades de evaluacion individuales representara mas del 50% de la nota final.
® Prueba tedrica y practica individual (40%): habra un examen al final de este modulo.

Examen de recuperacion

Para poder participar en el proceso de recuperacion, el alumno debera previamente haber participado en
como minimo el equivalente a dos tercios de la nota final del médulo en actividades de evaluacion. El
profesorado informara de los procedimientos y plazos para el proceso de recuperacion.

No evaluable

El alumno sera calificado como "No evaluable" cuando el peso de la evaluacion en la que ha participado sea
inferior al equivalente al 67% de la nota final del modulo.

Esta asignatura/modulo no prevee el sistema de evaluacion unica.

Uso de la IA (modelo de uso restringido): Para esta asignatura, se permite el uso de tecnologias de
Inteligencia Artificial (IA) exclusivamente para las tareas bioinformaticas que lo requieran y en tareas de
apoyo, como la busqueda bibliografica o de informacién, la correccidn de textos o las traducciones. En cuanto
al uso en tareas de apoyo, el estudiante debera identificar claramente qué partes han sido generadas con esta
tecnologia, especificar las herramientas empleadas e incluir una reflexion critica sobre como estas han influido
en el proceso y en el resultado final de la actividad. La falta de transparencia en el uso de la IA en esta
actividad evaluable se considerara una falta de honestidad académica y podra conllevar una penalizacién
parcial o total en la nota de la actividad, o sanciones mayores en casos graves.

La comision de cualquier irregularidad en un acto de evaluacién (fraude académico, plagio o uso indebido de
la 1A, a menos que este uso esté expresamente autorizado en la guia docente) que pueda conducir a una
variacion significativa de la calificacion, supondra que dicho acto se calificard con un 0. En caso de que la guia
docente prevea que para superar la asignatura sea requisito imprescindible haber obtenido una nota minima
en este acto de evaluacion, o bien que se produzcan diversas irregularidades en los actos de evaluacion de
una misma asignatura, la calificacion final de dicha asignatura sera de 0. Al margen de esto, se podra instruir
un proceso disciplinario al estudiante que incurra en cualquiera de estas irregularidades.

Bibliografia

Molecular Modeling principles and applications, A. Leach, Ed. Pearson (i.e. second edition ISBN-13:
978-0582382107) (documento fisico disponible en la biblioteca de la UAB)

Essential of Computational Chemistry, C. J. Cramer, (i.e. second Edition, ISBN-13: 978-0470091821)
(documento electrénico vy fisico disponibles en la biblioteca)

Introduction to Computational Chemistry. Frank Jensen. JohnWiley § Sons Ltd. (ISBN: 0470011874, 2007)
(documento electrénico disponible en la biblioteca)

Python, how to think like a computer scientist http://www.greenteapress.com/thinkpython/ (documento
electrénico disponible en la biblioteca)

Computational and Visualization techniques for structural bioinformatics using chimera, Forbes J. Burkowski,
CRC press (documento electrénico disponible en la biblioteca)
Software

En Linux:

UCSF Chimera
UCSF ChimeraX



PyMol

VMD
Rasmol
Modeller
AlphaFold3
Gaussian
Gaussview
AMBER
AmberTools
GROMACS
LigandScout
DataWarrior
Jupyter Notebook
Python
grace

Grupos e idiomas de la asignatura
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Tipo de docencia Grupo Idioma Semestre Turno

(TEm) Teoria (master) 1 Inglés  primer manafa-mixto
cuatrimestre

(PLABm) Practicas de 1 Inglés  primer manafa-mixto
laboratorio (master) cuatrimestre
(SEMm) Seminarios 1 Inglés  primer manana-mixto

(master) cuatrimestre
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