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1. Organizacion general

1.1. Datos de la asignhatura

Universidad
Internacional
de valencia

Bioinformatica Farmacoldgica

Bioinformatica farmacolégica
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 José Galano Frutos

juanjose.galano@campusviu.es

1.3. Introduccion ala asighatura

La asignatura se propone aportar a los estudiantes parte del conocimiento (know-how) asi como
algunas de las herramientas actuales mas expandidas y versatiles utilizadas en el disefio,
desarrollo y/o evaluacién de nuevos compuestos con actividades terapéuticas potenciales y
también en el estudio del efecto de variaciones genéticas en el fenotipo. La aplicacién e
importancia de las metodologias empleadas en el disefio de nuevos farmacos y en la prediccion
del efecto de mutaciones asociadas a enfermedades genéticas seran abordadas durante el
transcurso de la asignatura, a través de sesiones tedricas (4), practicas (5) y tedrico-practica
(1) en las que se abordaran ejemplos interesantes y casos de estudio. La realizacion de las
actividades previstas, en particular las de tipo practica y tedrico-practica permitira a los
estudiantes afianzar los elementos teoricos estudiados y a la vez desarrollar habilidades en el
manejo de una seleccién de herramientas bioinformaticas utiles.

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.
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CB7: Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion
en entornos nuevos 0 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 informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones
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.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
resolucién de problemas bioinformaticos.

C.E.22.- Saber aplicar herramientas avanzadas de quimica computacional, dinamica molecular y
sus aplicaciones en bioinformatica farmacoldgica.

2. Contenidos/temario

Tema 1. Quimica medicinal farmacoldgica
1.1. Farmacos
1.1.1. indice terapéutico
1.1.2. Clasificacion y nomenclatura de los farmacos
1.1.3. Regla de cinco de Lipinski. Otras reglas o pautas
1.1.4. Profarmacos
1.2. Dianas terapéuticas (o farmacoldgicas)
1.2.1. Dianas terapéuticas a nivel molecular
1.3. Funcion de las proteinas
1.3.1. Enzimas, receptores, y otros blancos proteicos
1.3.2. Ensayos para medir el potencial terapéutico de compuestos
1.4. Identificacion, disefio y optimizacién de farmacos
1.4.1. Descubrimiento de compuestos cabezas de serie
1.4.2. Métodos de cribado masivo o HTS
1.4.3. Aislamiento, purificacién y resolucién estructural
1.4.4. Disefio y optimizacion de candidatos a farmacos
1.5. Quimica combinatoria, sintesis paralela y analisis retrosintético
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1.5.1 Quimica combinatoria
1.5.2 Sintesis paralela
1.5.3 AnAlisis retrosintético

1.6 Identificacion, disefio y optimizacion de farmacos asistidos por ordenador
1._6._1 _ Es_t[uctura molecular: representacion, dibujo, estructura 3D,
minimizacién
1.6.2 Andlisis conformacional
1.6.3 Propiedades (descriptores) moleculares: céalculo in silico, programas y
métodos
1.6.4 Relacién cuantitativa estructura-actividad. QSAR: tipos de QSAR,
conceptos generales y metodologia
1.6.5 Comparacion estructural: medidas de similitud en ligandos
1.6.6 Identificacién y disefio de farmacd6foros 3D. Programas de modelado:
LigandScout
1.6.7 Bases de datos de ligandos. Cribado de bases de datos de ligandos
1.6.8 Acoplamiento (o docking) de ligandos. Conceptos basicos, objetivos,
tipos de docking, metodologia y programas
1.6.9 Disefio de novo de farmacos: principios basicos. Métodos basados en
fragmentos de ligandos

Tema 2. Andlisis conformacional: métodos de simulacién molecular

2.1 Métodos de mecéanica molecular

2.2 Simulacion de dindmica molecular
2.2.1 Objetivo y principios basicos
2.2.2 Campos de fuerzas y modelos de solvente
2.2.3 Metodologia de la simulacién de DM. Cajas de simulacién y condiciones
periddicas de contorno (PBC)
2.2.4 Analisis de trayectorias de simulacién
2.2.5 Utilidad de AlphaFold en la aplicacion de métodos de DM

2.2.6 Dinamicas moleculares de relajacidon: analisis de estabilidad e
interaccion

2.2.7 Aplicacion al disefo y/u optimizacion de farmacos y al analisis del efecto
de mutaciones a nivel molecular
2.3 Otros métodos de modelado conformacional
2.3.1 El método de Monte Carlo
2.3.2 Los métodos aleatorios y sistematicos
2.3.3 Los algoritmos genéticos
Tema 3. Prediccién del fenotipo de variantes genéticas. Medicina personalizada
3.1 Variaciones genéticas: efecto a nivel molecular y funcional, criterios de

clasificacion y relacion con enfermedades genéticas
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3.2 Métodos de prediccion del efecto de mutaciones y herramientas predictivas
mas

populares

3.3 PirePred: clasificacion de mutaciones en un contexto estructural

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 podré realizar la resolucion de problemas, el estudio de casos y/o la
simulacién.

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 sefalar 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 caracter 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
directamente relacionadas con los materiales tedricos que se ponen a disposicién del
estudiante (manual y material complementario.

2. Actividades de caréacter 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 formacién completa e integral.
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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. Sistemade 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 Evaluacién Ponderacion

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 practicas (estudio de
casos, resolucién de problemas, revision bibliografica, simulacion, trabajo cooperativo,
disefio de proyectos, etc.).

Sistema de Evaluacion Ponderacién

Prueba final* 30 %

Valoracién del nivel de adquisicién 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).
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*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 evaluacién implicard un suspenso (0) y podra implicar la apertura de un expediente
disciplinario.

5.2. Sistema de calificacion

La calificacién de la asignatura se establecera en los siguientes coémputos 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

Auln no competente 0,0-49 Suspenso

Sin detrimento de lo anterior, el estudiante dispondra de una ribrica simplificada en el aula
que 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 calificacién igual o superior a 9.0. Su nimero no podra exceder del cinco por ciento de los
estudiantes matriculados en una materia en el correspondiente curso académico, salvo que el
ndmero de estudiantes matriculados sea inferior a 20, en cuyo caso se podra conceder una
sola «Matricula de Honor.
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