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1. Organizacion general

1.1. Datos de la asignhatura

Universidad
Internacional
de valencia

Bioinformatica estructural

Protedmica y Bioinformatica Estructural
6 ECTS

Caracter | Obligatorio

Cuatrimestre | Segundo
Idioma en que se imparte | Castellano
Requisitos previos | No existen

Dedicacion al estudio por ECTS | 25 horas

1.2. Equipo docente

Profesor/a

Dr. Juan Fernandez Recio

juan.fernandez.r@campusviu.es

1.3.

Introduccion ala asighatura

Esta asignatura conforma la materia de Bioinformatica Estructural del Master en Bioinformatica.
La asignatura introduce los conceptos y metodologias basicas en protedmica y bioinformatica
estructural, tales como: caracterizacién, identificacion y cuantificacion de la expresion
diferencial de proteinas, protedmica estructural, modelizacién comparativa de proteinas,
interactémica y modelizacion de interacciones entre proteinas.

1.4. Competencias

COMPETENCIAS BASICAS

CB6: Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales
en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

CB7: Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion
en entornos nuevos o0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares)

relacionados con su area de estudio

CB8: Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad
de formular juicios a partir de una informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
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sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y
juicios.
CB9: Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones

ultimas que las sustentan- a publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin
ambigledades.

CB10: Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar
estudiando de un modo que habra de ser en gran medida autodirigido o autbnomo.

COMPETENCIAS ESPECIFICAS DE LA ASIGNATURA
C.E.10.- Ser capaz de seleccionar las técnicas bioestadisticas adecuadas para el andlisis en
bioinformatica.
C.E.11.- Saber analizar los principales formatos de secuencias en la aplicacion de datos 6micos.

C.E.12.- Ser capaz de extraer la informacion necesaria de las principales bases de datos de
depésito de informacion biolégica, mediante herramientas de automatizacion o scripting, en la
resolucion de problemas bioinformaticos.

C.E.20.- Saber aplicar herramientas bioinformaticas avanzadas en el andlisis de expresion génica,
de poblaciones y de expresion diferencial de proteinas en datos 6micos.

C.E.21.- Saber aplicar herramientas computacionales avanzadas de identificacion, caracterizacion
y modelado comparativo de proteinas.

2. Contenidos/temario

Tema 1. Introduccion a la protedmica
1.1. Quimica de proteinas: aspectos basicos
1.1.1. Aminoé&cidos
1.1.2. Cadena polipeptidica
1.1.3. Expresién y sintesis de proteinas
1.1.4. Modificaciones postraduccionales
1.1.5. Funcidn de las proteinas
1.2. De la quimica de proteinas a la proteémica
1.3. Informacién protedmica: aplicaciones
1.4. Metodologias usadas en proteémica
1.4.1. Caracterizacion cualitativa y cuantitativa de la expresion de proteinas
1.4.2. Caracterizacion estructural del proteoma (protedmica estructural)
1.4.3. Modificaciones postraduccionales
1.4.4. Proteémica funcional: microarrays
1.4.5. Prote6mica funcional: interactémica
1.5. Bioinformética y proteémica
Tema 2. Métodos en protedmica: caracterizacion de la expresion de proteinas

2.1. Separacioén o fraccionamiento de proteinas
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2.1.1. Métodos de fraccionamiento mediante electroforesis
2.1.2. Métodos de fraccionamiento por cromatografia
2.2. Caracterizacién e identificacion de proteinas
2.2.1. Espectrometria de masas
2.2.2. Aplicacién en combinacion con métodos de fraccionamiento
2.3. Cuantificacion y expresién diferencial de proteinas
2.4. Anélisis computacional de datos en protedémica
2.4.1. Bases de datos de proteinas
2.4.2. Interpretacidon de datos de electroforesis
2.4.3. Interpretacion de experimentos de MS
2.5. Aplicaciones préacticas en protedmica: proyectos y protocolos

Tema 3. Protedmica estructural

3.1. Aspectos estructurales de las proteinas: niveles de organizacion
3.1.1. Estructura primaria
3.1.2. Estructura secundaria
3.1.3. Estructura terciaria
3.1.4. Estructura cuaternaria

3.2. Métodos de caracterizacién estructural en protedmica
3.2.1. Determinacion de la estructura 3D de proteinas
3.2.2. Métodos de determinacion estructural a escala protedmica
3.2.3. Caracterizacién estructural de péptidos mediante MS

3.3. Servidores y bases de datos en protedémica estructural

3.4. Bioinformatica estructural

Tema 4. Modelizacion estructural de proteinas

4.1. Modelizaciéon por homologia
4.1.1. Homologia de proteinas: conceptos basicos
4.1.2. Identificacion de proteinas plantilla (templates)
4.1.3. Construcciéon del modelo: cadena principal
4.1.4. Construccion del modelo: cadenas laterales
4.1.5. Evaluacion del modelo
4.1.6. Validacion de los métodos de modelizacién
4.1.7. Aplicacion a protedmica

4.2. Modelizacion por reconocimiento del plegamiento
4.2.1. Reconocimiento del plegamiento: conceptos basicos
4.2.2. Potenciales estadisticos
4.2.3. Reconocimiento de homologia remota

4.2.4. Prediccion de estructura secundaria
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4.3. Modelizacion ab initio
4.3.1. Métodos de modelizacién ab initio basados en principios fisicos
4.3.2. Métodos empiricos de modelizacién ab initio
Tema 5. Interactomica
5.1. Redes de interacciones entre proteinas
5.1.1. Identificacidn de interacciones entre proteinas
5.1.2. Bases de datos de interacciones entre proteinas
5.1.3. Prediccidon computacional de interacciones
5.1.4. Anélisis de redes de interacciones
5.2. Caracterizacion biofisica y estructural del interactoma
5.2.1. Tipos de complejos
5.2.2. Aspectos termodinamicos y cinéticos: mecanismo de unién
5.2.3. Interactoma estructural
5.3. Métodos de modelizacién estructural de interacciones
5.3.1. Modelizacion comparativa
5.3.2. Modelizacién ab initio
Tema 6. Modelizacion de interacciones por docking
6.1. Busqueda de orientaciones entre proteinas
6.1.1. Blusqueda sistematica: métodos basados en FFT
6.1.2. Busqueda sistematica: geometric hashing
6.1.3. Busqueda estocastica: optimizacion energética
6.2. Puntuacion de modelos de docking
6.2.1. Funciones de puntuacién especificas para cada método de docking
6.2.2. Funciones de puntuacién de docking de aplicacion general
6.2.3. Optimizacién de funciones de puntuacion de docking
6.2.4. Integracién de informacion externa en la puntuaciéon de docking
6.3. Flexibilidad conformacional en docking
6.3.1. Refinado de modelos de docking
6.3.2. Docking flexible
6.3.3. Ensamblados conformaciones precalculados
6.4. Evaluacion de las predicciones de docking
6.4.1. Evaluacion de la calidad de los modelos
6.4.2. Evaluacion de métodos de docking en conjuntos de pruebas
6.4.3. CAPRI: evaluacion objetiva de métodos de docking
Tema 7. Modelizacién de interacciones: otros aspectos
7.1. Prediccién de regiones de interaccién
7.1.1. Caracteristicas de las superficies de interaccion en proteinas

7.1.2. Prediccién de regiones de interaccion: andlisis de la superficie
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7.1.3. Prediccion de regiones de interaccion mediante docking
7.2. ldentificacion de residuos energéticamente relevantes (hot-spots)
7.2.1. Caracterizaciéon de hot-spots en superficies de interaccion
7.2.2. Métodos de predicciéon de hot-spots
7.2.3. Identificacion de hot-spots mediante docking
7.3. Interpretacion molecular del impacto de mutaciones
7.3.1. Mutaciones en interacciones entre proteinas
7.3.2. Prediccién del impacto energético de mutaciones
7.4. Aplicaciones en biomedicina
7.4.1. Interacciones entre proteinas como dianas terapéuticas
7.4.2. Mutaciones patoldgicas en interacciones entre proteinas

3. Metodologia

La metodologia de la Universidad Internacional de Valencia (VIU) se caracteriza por una
apuesta decidida en un modelo de caracter e-presencial. Asi, siguiendo lo estipulado en el
calendario de actividades docentes del Titulo, se impartiran en directo un conjunto de sesiones,
que, ademas, quedaran grabadas para su posterior visionado por parte de aquellos estudiantes
que lo necesitasen. En todo caso, se recomienda acudir, en la medida de lo posible, a dichas
sesiones, facilitando asi el intercambio de experiencias y dudas con el docente.

En lo que se refiere a las metodologias especificas de ensefianza-aprendizaje, seran aplicadas
por el docente en funcidén de los contenidos de la asignatura y de las necesidades pedagogicas
de los estudiantes. De manera general, se impartiran contenidos tedricos y, en el ambito de las
clases préacticas se podrd realizar la resolucion de problemas, el estudio de casos y/o la
simulacion.

Por otro lado, la Universidad y sus docentes ofrecen un acompafiamiento continuo al
estudiante, poniendo a su disposicion foros de dudas y tutorias para resolver las consultas de
caracter académico que el estudiante pueda tener. Es importante sefialar que resulta
fundamental el trabajo auténomo del estudiante para lograr una adecuada consecucion de los
objetivos formativos previstos para la asignatura.

4. Actividades formativas

Durante el desarrollo de cada una de las asignaturas se programan una serie de actividades
de aprendizaje que ayudan a los estudiantes a consolidar los conocimientos trabajados.

A continuacion, se relacionan las actividades que forman parte de la asignatura:
1. Actividades de carécter tedrico

Se trata de un conjunto de actividades guiadas por el profesor de la asignatura destinadas
ala adquisicion por parte de los estudiantes de los contenidos tedricos de la misma. Estas
actividades, disefiadas de manera integral, se complementan entre si y estan

V.04 e
Guia didactica

Prote6mica y Bioinformatica Estructural



Universidad
Internacional
de valencia

directamente relacionadas con los materiales tedricos que se ponen a disposicion del
estudiante (manual y material complementario).

2. Actividades de caracter practico

Se trata de un conjunto de actividades guiadas y supervisadas por el profesor de la
asignatura vinculadas con la adquisicion por parte de los estudiantes de las competencias
asociadas. Estas actividades, disefiadas con visidn de conjunto, estan relacionadas entre
si para ofrecer al estudiante una formacion completa e integral.

3. Tutorias

Se trata de sesiones, tanto de caracter sincrono como asincrono (e-mail), individuales o
colectivas, en las que el profesor comparte informacion sobre el progreso académico del
estudiante y en las que se resuelven dudas y se dan orientaciones especificas ante
dificultades concretas en el desarrollo de la asignatura.

4. Trabajo autbnomo

Se trata de un conjunto de actividades que el estudiante desarrolla autbnomamente y
gue estan enfocadas a lograr un aprendizaje significativo y a superar la evaluacion de
la asignatura. La realizacion de estas actividades es indispensable para adquirir las
competencias y se encuentran entroncadas en el aprendizaje autbnomo que consagra
la actual ordenacion de ensefianzas universitarias. Esta actividad, por su definicion,
tiene caracter asincrono.

5. Prueba objetiva final

Como parte de la evaluacion de cada una de las asignaturas (a excepcion del Trabajo
fin de Master), se realiza una prueba objetiva (examen). Esta prueba se realiza en
tiempo real (con los medios de control antifraude especificados) y tiene como objetivo
evidenciar el nivel de adquisicion de conocimientos y desarrollo de competencias por
parte de los estudiantes. Esta actividad, por su definicidn, tiene caracter sincrono.

5. Evaluacioén

5.1. Sistema de evaluacion

El Modelo de Evaluaciéon de estudiantes en la Universidad se sustenta en los principios del
Espacio Europeo de Educacion Superior (EEES), y esta adaptado a la estructura de formacion
virtual propia de esta Universidad. De este modo, se dirige a la evaluacién de competencias.

Sistema de Evaluacion Ponderacién

Portafolio* 70 %

Se desarrolla a lo largo de todo el curso. Los elementos que componen esta evaluacion son
los trabajos que realizan los estudiantes en el marco de las clases préacticas (estudio de
casos, resolucién de problemas, revision bibliografica, simulacion, trabajo cooperativo,
disefio de proyectos, etc.).
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Sistema de Evaluacion Ponderacién
Prueba final* 30 %

Valoracion del nivel de adquisicidn por parte del estudiante de las competencias asociadas
a la asignatura, empleando diversas tipologias de pregunta (preguntas de tipo test,
preguntas de desarrollo, preguntas de respuesta breve o cualquier combinacion de estas).

*Es requisito indispensable para superar la asignatura aprobar cada apartado (portafolio
y prueba final) con un minimo de 5.0 para ponderar las calificaciones.

Los enunciados y especificaciones propias de las distintas actividades seran aportados por el
docente, a través del Campus Virtual, a lo largo de la imparticion de la asignatura.

Atendiendo a la Normativa de Evaluacién de la Universidad, se tendra en cuenta que la
utilizacion de contenido de autoria ajena al propio estudiante debe ser citada adecuadamente
en los trabajos entregados. Los casos de plagio serdn sancionados con suspenso (0) de la
actividad en la que se detecte. Asimismo, el uso de medios fraudulentos durante las pruebas
de evaluacion implicard un suspenso (0) y podra implicar la apertura de un expediente
disciplinario.

5.2. Sistema de calificacion

La calificacidon de la asignatura se establecera en los siguientes computos y términos:

Nivel de aprendizaje Calificacion numérica Calificacion cualitativa
Muy competente 9,0-10 Sobresaliente
Competente 7,0-89 Notable
Aceptable 5,0-6,9 Aprobado

Aln no competente 0,0-4,9 Suspenso

Sin detrimento de lo anterior, el estudiante dispondra de una rubrica simplificada en el aula
gue mostrard los aspectos que valorara el docente, como asi también los niveles de
desempefio que tendra en cuenta para calificar las actividades vinculadas a cada
resultado de aprendizaje.

La mencion de «Matricula de Honor» podra ser otorgada a estudiantes que hayan obtenido
una calificacion igual o superior a 9.0. Su nimero no podré exceder del cinco por ciento de los
estudiantes matriculados en una materia en el correspondiente curso académico, salvo que el
numero de estudiantes matriculados sea inferior a 20, en cuyo caso se podra conceder una
sola «Matricula de Honor.
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