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RESUMEN

Tanto la quimica médica como quimica biol égica la representan dos de las &reas de trabajo més recientes
y dindmicas de la quimica organica aplicada al area de la biomedicina, ala comprensién de los sistemas
biolégicosy a desarrollo de nuevas estrategias terapéuticas.

La obtencion de nuevos farmacos, objetivo final de la quimica médica, se complementa en la actualidad
con laidentificacion de nuevas dianas terapéuticas y elucidacion de los mecanismos de accion de las
molécul as con actividades farmacol 6gicas de interés, estas contribuciones se podrian encuadrar dentro del
areade la quimica biol6gica.

Por tanto, esta asignatura trata de ofrecer |os aspectos mas novedosos y relevantes en que se trabaja
en laactualidad con el fin de procurar una formacién desde un punto de vista multidisciplinar en una

asignatura en la que se alinan conceptos de quimica organica, bioquimicay quimica computacional .
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En este mddulo se pretende proporcionar al alumno una vision general acerca de las tecnologiasy

estrategias mas novedosas en que la quimica se aplica para obtener informacion y modificar sistemas
bioldgicos. Asimismo, se pretende suministrar |as bases generales de las nuevas técnicas y herramientas
metodol 6gicas para el disefio racional de farmacos.

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 sélidos de Quimica Orgénica.

COMPETENCIAS

2226 - M.U. en Quimica Orgéanica

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos 0 poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o
multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

- Que los/las 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
sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus conocimientos y
juicios.

- Que los/las 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
ambiguedades.

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

- 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.

- Utilizar las distintas técnicas de exposicion -oral, escrita, presentaciones, paneles, etc- para
comunicar sus conocimientos, propuestas y posiciones.

- Ser capaces de acceder a herramientas de informacion en otras areas del conocimiento y utilizarlas
apropiadamente.

- Saber participar en debates y discusiones, dirigirlos y coordinarlos y ser capaces de resumirlos y
extraer de ellos las conclusiones més relevantes y aceptadas por la mayoria.
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- Competencias de gestion tales como la capacidad para la planificacion y gestion de tiempo y
recursos, asi como para dirigir y tomar decisiones.

- Ser capaces de valorar la necesidad de completar su formacion cientifica, en lenguas, en informatica,
asistiendo a conferencias o cursos y/o realizando actividades complementarias, autoevaluando la
aportacion que la realizacion de estas actividades supone para su formacion integral.

- Comprension de la relacion entre la estructura de los farmacos y su actividad.

- Conocer las principales herramientas metodoldgicas que se aplican en el area de la quimica
bioldgica y de la quimica médica y saber cudl es su utilidad, aplicaciones y limitaciones.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

L os resultados a conseguir son el conocimiento quimico de los farmacos con € fin de comprender la
relacion existente entre estructura quimica, propiedades fisicoquimicas, reactividad y respuesta biol 6gica.
Comprension de las bases para € disefio y desarrollo de farmacos utilizando diferentes herramientas,
entre ellas las de bioinformética.

Disefiar, seleccionar y/o desarrollar productos y procesos quimicos eficientes (ODS 7) y gue minimicen
su impacto sobre el medio ambiente (ODS 14 y 15), aprovechen materias primas alternativas y generen
una menor cantidad de residuos (ODS 11).

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. Quimica Médica e I+D+i farmacéutico

Desarrollo de los conceptos basicos en quimica médica y quimica biologica. Dianas terapéuticas:
definicion, clasificacion y validacion. Identificacion y optimizacion de cabezas de serie. Propiedades
ADME. Ensayos preclinicos: seguridad y eficacia. Diferentes modelos animales transgénicos y
esporadicos. Ensayos clinicos: clasificacion y finalidad. Etapas en el desarrollo de un farmaco. Coste del
proceso. Puntos clave y riesgos en el desarrollo

2. Bases moleculares de la accion de farmacos

Clasificacion de farmacos. Mecanismo de accion de farmacos. Propiedades farmacocinéticas.
Propiedades farmacodindmicas

3. Descubrimiento, disefio y desarrollo de nuevos farmacos

Los productos naturales en quimica médica. Serendipia y potenciacion de actividades inesperadas.
Quimiotecas y HTS. Aproximaciones racionales. Vacunas
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4. Avances en neurofarmacos

Aplicacion de las estrategias en quimica médica y bioldgica al descubrimiento y desarrollo de
neurofarmacos. Definicién de neurofarmacos. Enfermedades neurodegenerativas. Enfermedad de
Alzheimer (Caso practico: tideglusib. Caso practico: NP-61). Enfermedad de Parkinson (Caso practico:
S14). Esclerosis lateral amiotrofica (Caso practico: inhibidores de quinasas). Esclerosis mdultiple (Caso
practico: TC3.6).

5. De la estructura a la funcién

Introduccién a la estructura 3D de macromoléculas. Interacciones macromoleculares. Relacion
estructura actividad. Bases de datos. Practicas y Talleres: Construccidon de la estructura 3D de
ligandos. Estudio de sus propiedades fisicoquimicas, prediccién propiedades druglike y visualizacion y
manipulacion de complejos farmaco-receptor. Base de datos PDB. Analisis de interacciones ligando-
receptor.

6. Disefio de farmacos asistido por ordenador

Modelado de proteinas. Métodos de acoplamiento automatizado. Docking. Screening virtual. Disefio de
novo. Definicién de farmacéforo. Busqueda de farmacoforo. Relacién Estructura Actividad Cuantitativa
(QSAR) y QSAR3D.

Préacticas y talleres: Modelado por homologia. Obtencién de un modelo. Estudio del modo de unién de
diversos ligandos por técnicas de Docking.

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 20,00 100
Seminarios 20,00 100
Elaboracion de trabajos individuales 10,00 0
Estudio y trabajo autbnomo 20,00 0
Lecturas de material complementario 10,00 0
Preparacion de actividades de evaluacion 20,00 0
TOTAL 100,00

METODOLOGIA DOCENTE

Laasignatura esté planteada para que €l estudiante sea el protagonista de su propio aprendizaje. Desde €l
principio de curso los estudiantes dispondrén de todo el material didactico necesario y ladocencia se
estructurara de la siguiente manera:
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» Clases magistrales (presenciales).- En estas clases se introduciran los conceptos bésicos de la asignatura.
Se fomentara la participacion activa del alumno mediante el planteamiento de cuestiones rel acionadas con
la aplicacién de conceptos y conocimientos previamente adquiridos por €l alumno.

» Seminarios.- Esta actividad docente estara dedicada a laresolucion de problemas y cuestiones con la
participacion activa del estudiante.

* Trabgjos.- Adicionalmente, cuando €l profesor lo considere oportuno, se propondrén trabajos que
consistiran en €l estudio de un caso préactico, relacionado con alguno de los temas del programay descrito
en una publicacion cientifica.

* Précticasy talleres.- Las clases se desarrollaran en un laboratorio de informatica donde cada alumno
Ilevard a cabo experiencias préacticas que consoliden los conocimientos adquiridos en |as clases
magistrales y seminarios a través de la aplicacion de los mismos. Las practicas se realizaran
preferentemente de formaindividual

EVALUACION

Laevaluacion delaasignatura sellevara a cabo de unaforma continua por parte del profesor alo largo
del cursoy constara de |os siguientes apartados.

e Evaluacion directa del profesor. Un 15% de la nota procedera de la evaluacion directa del profesor en
las clases tedricas y de problemasy en las tutorias. En esta evaluacién se tendran en cuenta distintos
aspectos, entre los que cabe destacar:

- Asistenciay participacion razonaday clara en las discusiones planteadas.
- Progreso en el uso del lengugje propio de la asignatura.

- Resolucién de problemasy planteamiento de dudas.

- Espiritu critico.

- Entregade giercicios.

e Evaluacion del trabajo realizado por el estudiante. Se tendré en cuenta tanto el contenido como la
forma. A este apartado le correspondera un 25% de la nota final.

e Examenesy pruebas escritas. Un 60% de la nota se obtendra a partir de los resultados de | as pruebas
escritas.

- Examenes presenciales de estilo tradicional tanto de cuestiones tedricas como de problemas, y de
contenidos relacionados con la materia. Estas cuestionesy problemas seran de tal naturaleza que obliguen
al estudiante arelacionar aspectos diferentes que aparezcan en distintos temas de la asignatura o también,
s € profesor |o considera oportuno, en diferentes asignaturas de la materia.
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- Examenes no presenciales en los que el profesor entrega directamente, o bien envia mediante correo
electronico, una serie de cuestiones que habran de ser resueltas por |os estudiantes, ya sea
individualmente o en grupo, a discrecion del profesor. El estudiante/grupo deberd enviar las respuestas a
profesor por el mismo conducto antes mencionado y en el plazo que el profesor establezca.

REFERENCIAS

Béasicas

- An Introduction to Medicinal Chemistry. 42 Ed., (Oxford University Press. Oxford). By PATRICK G. L.
(2009).

- Computational Drug Design (Wiley) by DAVID C. YOUNG, (2009)

Complementarias

- Physico-Chemical and Computational Approaches to Drug Discovery (RSC Drug Discovery) by Royal
Society of Chemistry, Javier Luque, Xavier Barril and David E Thurston, 2012.

- Chemogenomics In Drug Discovery: A Medicinal Chemistry Perspective, (Wiley-VCH), Weinheim,
Germany, KUBINYI, H., MULLER, G.,, 2004.
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