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RESUMEN

El médulo de Quimica Médicadel Méster de Quimica esta fundamentalmente dirigido a graduados
enQuimica o en otras ciencias tecnol 6gicas afines que deseen adquirir conocimientos basi cos de estarama
de la Quimica. La Quimica Médica como cienciainterdisciplinar conecta con otras ramas de laciencia
como laFisiologiay la Farmacologia. En consecuencia en los temas iniciales del médulo seimparten los
conoci mientos especificos rel acionados con las bases fisiol gicas y farmacol 6gicas queresultan esenciales
parala comprension de los procesos implicados en la accién de los farmacos. Enlos temas sucesivos se
desarrollan aspectos fundamental es de la materia como farmacocinética yfarmacodinamia, metabolismo
de los f&rmacos, relacion estructura-actividad cualitativay cuantitativa,estrategias de disefio de nuevos
farmacos, problematica del escalado en la sintesis, etc.Posteriormente, se estudiaran de manera especifica
algunos grupos terapéuticos basados en metal esde especial relevanciacomo el cisplatino y otros
anticancerigenos anal ogos, antimicrobianos yantiparasitarios, antiartriticos, antivirales, etc. Finalmente se
completardla asignatura con el estudio dedistintas técnicas analiticas que permiten la estimacién de
pardmetros biomédicos de interés y lastécnicas de cribado de alto rendimiento. Se introducirala

M etabol 6mica como técnica de diagndstico yprondstico, y su aplicacion in vivo en el diagndstico clinico,
prondstico y seguimiento de la terapia.
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CONOCIMIENTOS PREVIOS

Relacién con otras asignaturas de la misma titulacion

No se han especificado restricciones de matricula con otras asignaturas del plan de estudios.

Otros tipos de requisitos

Se requieren conocimientos de quimica impartidos durante el Grado en Quimica.

COMPETENCIAS

2218 - M.U. en Quimica

- Ser capaz de resolver problemas complejos de quimica, sea en el &mbito académico, de la
investigacion o de la aplicacién industrial a nivel de especializacion o master

- Poseer las habilidades necesarias para desarrollar actividades multidisciplinares dentro del &mbito de
la quimica a nivel de especializacion de master.

- Ser capaces de disefiar, realizar, analizar e interpretar experiencias y datos complejos en el entorno
de la quimica a nivel de especializacion.

- Adquirir conocimientos avanzados que permitan valorar la importancia de la quimica en la salud, el
medio ambiente, nuevos materiales y energia.

- Adquirir los conocimientos avanzados necesarios para valorar la importancia de la quimica en el
desarrollo econémico y social en un contexto de especializacion.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

» Seleccionar |as técnicas analiticas mas adecuadas para la estimacion de pardmetros biomédicos deinterés
en base a sus caracteristicas y aplicabilidad.

» Conocer |os fundamentos de | as rel aciones estructura-actividad, demostrar un conocimiento critico delos
métodos QSAR y su aplicacion.

* Conocer y saber utilizar los métodos de disefio de farmacos, tanto los métodos in silico, basados en
latopol ogia molecular, como los que se basan 0 no en lainteraccion farmaco-receptor.

 Conocer métodos cuantitativos experimental es para la determinacion del perfil metabdlico, asi
comoanalizar espectros RMN.

» Conocer, de forma introductoria, la M etabol dmica como técnica de diagnéstico y pronéstico y
suaplicacion in vivo en el diagndstico clinico, prondstico y seguimiento de laterapia.eConocer las rutas
bi osintéticas generales de los metabolitos secundarios y aplicar os conocimientosfundamentales de la
reactividad organica ala comprension de los mecanismos de | as reaccionesbiosintéticas.
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* Preveer cambios metabdlicos de |os farmacos.

» Reconocer procesos quimicosy bioquimicos basados en la relacion estructura/actividad.Describir y
aplicar algunas técnicas computacionales empleadas en € disefio de f&rmacosy combinarlos datos de
RMN con |os obtenidos mediante técnicas de quimica computacional para comprenderlos requerimientos
estructurales de procesos de reconocimiento molecular ligando-receptor.

» Saber disefiar sintesis eficaces de farmacos.

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Introducciéon

La Quimica Médica i su campo de estudio. Fases en el desarrollo de un farmaco. Sistemas
denomenclatura de los farmacos. Del farmaco al medicamento.

2. Fases farmacocinética y farmacodinamica en la accion de los farmacos

Concepto y naturaleza quimica de las dianas bioldgicas. Etapas a considerar en la accién de los
farmacos: ADME. Naturaleza de la membrana celular. Modelos fisicoquimicos que explican el transporte
a través de membranas. Propiedades fisicoquimicas que influyen en la accion farmacoldgica. Ejemplos
representativos. Topologia molecular y accion farmacoldgica.

3. Metabolismo de los farmacos

Procesos metabdlicos de Fase |: Oxidaciones, reducciones e hidrdlisis. Procesos metabdlicos de Fase
Il. Consecuencias del metabolismo. Selectividad estereoquimica de los procesos metabdlicos.
Polimorfismo metabdlico. Interacciones metabdlicas. Control de la actividad del farmaco por su
metabolismo. Disefio de farmacos biorreversibles: profarmacos y farmacos de inactivacion controlada

4. Aspectos generales del disefio de farmacos (1)

Relaciones cualitativas estructura-actividad. Métodos de busqueda y descubrimiento de nuevos
farmacos. Relaciones cualitativas estructura-actividad biolégica: grupos farmacéforos y auxéforos.
Técnicas de farmacomodulacién. Estrategias bioguimicas de disefio.

5. Aspectos generales del disefio de farmacos (2)

Relaciones cuantitativas estructura-actividad. Estructura y propiedades. Métodos QSAR y QSPR.
Clases de propiedades (moleculares y bulk. Especificas e inespecificas). Tipos de descriptores
moleculares (fisicos, geométricos y topoldgicos). Aproximacion extratermodindmica: método de Hansch-
Fujita y método de Free-Wilson. Métodos estadisticos de correlacién. Topologia molecular. Algunos
resultados obtenidos por topologia molecular. Aplicaciones de RMN en los procesos de reconocimiento
molecular ligando-diana.

Modelado molecular: Dindmica molecular, mecanica molecular, mecanica cuantica. Métodos basados
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en el receptor. Docking. Métodos basados en el ligando. Aplicacién de los métodos QSAR. Métodos de
alineamiento. CoMFA. Métodos basados en la topologia molecular: Conceptos principales y resultados.

6. Sintesis de farmacos: sintesis combinatoriay en paralelo

Factores a considerar en los procesos de escalado. Seleccion de la ruta, reactivos y disolventes.
Optimizacién de procesos para minimizacion de impurezas. Ejemplos representativos.

7. Agentes terapéuticos basados en metales (1)

Agentes anticancerigenos. Cisplatino: historia y mecanismo de accion. Farmacos de platino de segunda
generacion: carboplatino y oxaliplatino. Analogos de cisplatino para administracion oral: satraplatino y
compuestos de galio. Anticancerigenos basados en rutenio y otros elementos. Radiofarmacos basados
en metales: 89Sr, 90Y, 153Sm, 223Ra. Uso de porfirinas metalicas en terapia fotodindmica.

8. Agentes terapéuticos basados en metales (2)

Agentes antimicrobianos y antiparasitarios basados en pnictégenos. Propiedades antibacterianas de los
iones plata. Propiedades antiproliferativas de agentes quelantes macrociclicos. Antiartriticos y otros
farmacos basados en oro. Sales de Vanadio en el tratamiento de la diabetes. Polioxometalatos y otros
farmacos inorganicos antivirales. Tratamiento de deficiencias de oligoelementos: enfermedad de
Menkes (Cu), anemia (Fe), osteoporosis (Ca). Tratamiento de sobreabundancia de oligoelementos:
terapia de quelaciéon. Enfermedades cardiovasculares: NO, nitroprusiatos y analogos de
superoxidodismutasas. Antiacidos. Uso de sales de litio en trastorno bipolar.

9. Compuestos inorganicos para el diagnostico clinico (1)

Agentes de contraste en resonancia magnética. Principios fisicos de la toma de imagenes por RMN.
Relaxividad de los complejos de Gd(lll). Interacciones de agentes de contraste con proteinas.
Estabilidad y toxicidad de los compuestos de Gd(lll). Estructura y dinamica molecular. Otros agentes de
contraste basados en sales de Mn(ll) y nanoparticulas magnéticas. Agentes de contraste en rayos X:
compuestos yodados.

10. Compuestos inorganicos para el diagndéstico clinico (2)

Fundamentos de la terapia por captura neutrénica: compuestos de boro y gadolinio. Uso de 99mTc,
68Ga y otros radionuclidos en diagnostico y terapia: técnicas de emisidn de rayos gamma y positrones.
Compuestos luminiscentes para el diagnéstico clinico basados en metales de transicion y lantanoides.
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11. Introduccién a la metabolémica

Fundamentos. Técnicas cromatograficas y electroforéticas combinadas con espectrometria de masas.
Técnicas quimiométricas. Aplicaciones en I+D de farmacos.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial

Clases de teoria 40,00 100

Tutorias regladas 5,00 100

Seminarios 5,00 100
TOTAL 50,00

METODOLOGIA DOCENTE

Laasignatura se impartira mediante |ecciones magistral es participativas, seminarios en donde
seresolverén problemas précticos aplicados, y clases tutorizadas orientadas a evaluar la comprension dela
asignatura por parte del alumno. Ademas se hara uso de la plataforma Aula Virtual para comunicacione
intercambio de informacion.

EVALUACION

Primer a convocatoria

Lacalificacion de la asignatura en primera convocatoria se obtendra a partir de las notas resultantes deun
examen final (70%) y de las actividades de evaluacién continuarealizadas alo largo del curso(30%). La
calificacion minima de cada item debe ser de ser igual o superior a 4.5 para poder hacer lamedia.El
examen serd Unico y constara de cuatro partes, cada una de las cuales contribuird ala notafinal
enproporcion al niumero de clases tedricas dedicadas. Para poder promediar entre las distintas partes
seexigira una nota minimade 3.0 en cadaunade éllas.

La calificacion global minima para aprobar |a asignatura sera de 5.0.
Segunda convocatoria

Lacalificacion de la asignatura, en segunda convocatoria se obtendra aplicando |os mismos criteriosque
en la primera convocatoria.
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