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RESUM

Tant la quimica médica com a quimica biologicala representen dues de les arees de treball més recentsii
dinamiques de la quimica organica aplicada a |'area de la biomedicina, ala comprensio dels sistemes
biologicsi a desenvolupament de noves estrategies terapeutiques.

L'obtenci6 de nous farmacs, objectiu final de la quimica médica, es complementa en |'actualitat amb la
identificacio de noves dianes terapeutiquesi elucidacié dels mecanismes d'accio de les molecules amb
activitats farmacol ogiques d'interes, aquestes contribucions es podrien enquadrar dins de I'areade la
guimica biologica.

Per tant, aquesta assignatura tracta d'of erir els aspectes més nous i rellevants en que es treballa

en |'actualitat amb lafinalitat de procurar unaformacié des d'un punt de vista multidisciplinariaen una
assignatura en la qual es conjuminen conceptes de quimica organica, bioquimicai quimica
computacional.
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En aquest modul es pretén proporcionar al'alumne unavisio general sobre lestecnologiesi

estratégies meés noves en que la quimica saplica per a obtenir informacid i modificar sistemes biologics.
Aixi mateix, es pretén subministrar les bases generals de les noves tecniques i eines metodol 0giques per
al disseny racional de farmacs

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacio

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

Es requereixen coneixements solids de Quimica Organica

COMPETENCIES

2226 - M.U. en Quimica Organica

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucio de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris)
relacionats amb la seua area d?estudi.

- Que els estudiants siguen capacos d?integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular
judicis a partir d?una informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i étiques vinculades a |?aplicacié dels seus coneixements i judicis.

- Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons ultimes que
les sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d?una manera clara i sense ambigditats.

- Que els estudiants posseisquen les habilitats d?aprenentatge que els permeten continuar estudiant
d?una forma que haura de ser en gran manera autodirigida o autonoma.

- Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en el
desenvolupament i / o aplicacio d'idees, sovint en un context de recerca.

- Utilitzar les diferents técniques d'exposicid-oral, escrita, presentacions, panells, etc-per comunicar els
Seus coneixements, propostes i posicions.

- Ser capacos d'accedir a ferramentes d'informacio en altres arees del coneixement i utilitzar-les
apropiadament.

- Saber participar en debats i discussions, dirigir-los i coordinar-los i ser capa¢os de resumir-los i
extraure d'ells les conclusions més rellevants i acceptades per la majoria.

- Competéncies de gestié com ara la capacitat per a la planificacio i gestié de temps i recursos, aixi
com per a dirigir i prendre decisions.
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- Ser capacos de valorar la necessitat de completar la seua formacié cientifica, en llengles, en
informatica, assistint a conferéncies o cursos i/o realitzant activitats complementaries, autoavaluant
I'aportacio que la realitzaci6 d'estes activitats suposa per a la seua formacio integral.

- Comprensio6 de la relacié entre I'estructura dels farmacs i la seua activitat.

- Conéixer les principals ferramentes metodologiques que s'apliquen en 'area de la quimica biologica i
de la quimica metgessa i saber quina és la seua utilitat, aplicacions i limitacions.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

Els resultats a aconseguir son el coneixement quimic dels farmacs amb la finalitat de comprendre la
relacio existent entre estructura quimica, propietats fisicoquimiques, reactivitat i resposta biologica.
Comprensio de les bases per a disseny i desenvolupament de farmacs utilitzant diferents eines, entre elles
les de biocinformatica

Dissenyar, seleccionar i/o desenvolupar productesi processos quimics eficients (ODS 7) i que minimitzen
el seu impacte sobre el medi ambient (ODS 14 i 15), aprofiten matéries primeres alternativesi generen
una menor quantitat de residus (ODS 11).

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Quimica Meédica i I+D+i farmaceutic

Desenvolupament dels conceptes basics en quimica medica i quimica biologica. Dianes terapéeutiques:
definicid, classificacio i validacid. Identificacid i optimitzacié de caps de série. Propietats *ADME.
Assajos *preclinicos: seguretat i eficacia. Diferents models animals transgenics i esporadics. Assajos
clinics: classificacio i finalitat. Etapes en el desenvolupament d'un farmac. Cost del procés. Punts clau i
riscos en el desenvolupament

2. Bases moleculars de I'accié de farmacs

Classificacié de farmacs. Mecanisme d'accié de farmacs. Propietats farmacocinéticas. Propietats
farmacodinamicas

3. Descobriment, disseny i desenvolupament de nous farmacs

Els productes naturals en quimica médica. Serendipia i potenciacié d'activitats inesperades.
Quimiotecas i HTS. Aproximacions racionals. Vacunes
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4. Avancgos en neurofarmacos

Aplicaci6 de les estratégies en quimica medica i biologica al descobriment i desenvolupament de
neurofarmacos. Definicié de neurofarmacos. Malalties neurodegeneratives. Malaltia d'Alzheimer (Cas
practic: tideglusib. Cas practic: NP-61). Malaltia de Parkinson (Cas practic: S14). Esclerosi lateral
amiotrofica (Cas practic: inhibidors de cinases). Esclerosi multiple (Cas practic: TC3.6).

5. De l'estructura a la funcioé

Introduccié a l'estructura 3D de macromolecules. Interaccions macromoleculars. Relacio estructura
activitat. Bases de dades. Practiques i Tallers: Construccid de I'estructura 3D de *ligandos. Estudi de les
seues propietats fisicoqguimiques, prediccié propietats *druglike i visualitzacié i manipulacié de
complexos farmac-receptor. Base de dades *PDB. *Analisis d'interaccions lligant-receptor.

6. Disseny de farmacs assistit per ordinador

Modelatge de proteines. Métodes d'acoblament automatitzat. Docking. Cribratge virtual. Disseny de
novo. Definicié de farmacéforo. Cerca de farmacoforo. Relacio Estructura Activitat Quantitativa (QSAR)
i QSAR3D.

Practiques i tallers: Modelatge per homologia. Obtenci6é d'un model. Estudi de la manera d'unié de
diversos ligandos per técniques de Docking

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Classes de teoria 20,00 100
Seminaris 20,00 100
Elaboracio6 de treballs individuals 10,00 0
Estudi i treball autonom 20,00 0
Lectures de material complementari 10,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacié 20,00 0
TOTAL 100,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perque |'estudiant siga €l protagonista del seu propi aprenentatge. Des del
principi de curs els estudiants disposaran de tot el material didactic necessari i ladocencia sestructurara
de la seglient manera:
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* Classes magistrals (presencials).- En aquestes classes sintroduiran els conceptes basics de I'assignatura.
Es fomentara la participacio activa de I'alumne mitjancant el plantejament de guiestions relacionades amb
I'aplicaci6 de conceptesi coneixements previament adquirits per I'alumne.

» Seminaris.- Aquesta activitat docent estara dedicada a laresolucio de problemesi questions amb la
participacio activa de |'estudiant.

* Treballs.- Addicionalment, quan el professor ho considere oportU, es proposaran treballs que consistiran
en I'estudi d'un cas practic, relacionat amb algun dels temes del programai descrit en una publicacio
cientifica.

* Practiquesi tallers.- Les classes es desenvoluparan en un laboratori d'informatica on cada alumne duraa
terme experiencies practiques que consoliden el's conel xements adquirits en les classes magistrals i
seminaris através de |'aplicacié dels mateixos. Les practiques es realitzaran preferentment de forma
individual

AVALUACIO

L'avaluaci6 de |'assignatura es dura a terme d'una forma continua per part del professor al llarg del cursi
constara dels seglents apartats.

e Avaluacid directa del professor. Un 15% de la nota procedira de
1'avaluacidé directa del professor en les classes teoriques i de
problemes i en les tutories. En aquesta avaluacidé es tindran en compte
diferents aspectes, entre els quals cal destacar:

- Assisténciai participacio raonadai claraen les discussions plantejades.
- Progrés en I's del llenguatge propi de |'assignatura.

- Resoluci6 de problemes i plantejament de dubtes.

- Esperit critic.

- Lliurament d'exercicis.

e Avaluacid del treball realitzat per l'estudiant. Es tindra en compte
tant el contingut com la forma. A aquest apartat 1li correspondra un
25% de la nota final.

e Examens i proves escrites. Un 60% de la nota s'obtindra a partir
dels resultats de les proves escrites.

- Examens presencials d'estil tradicional tant de quiestions teoriques com de problemes, i de continguts
relacionats amb la matéeria. Aquestes quiestions i problemes seran de tal naturalesa que obliguen a
I'estudiant a relacionar aspectes diferents que apareguen en diferents temes de I'assignatura o també, si €l
professor ho considera oportd, en diferents assignatures de la matéria.
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- Examens no presencials en els quals el professor Iliura directament, o bé envia mitjancant correu
electronic, una serie de guestions que hauran de ser resoltes pels estudiants, ja sigaindividualment o en
grup, adiscreci6 del professor. L'estudiant/grup haura d'enviar les respostes al professor pel mateix
conducte abans esmentat i en €l termini que el professor establisca

REFERENCIES

Basiques

- 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)

Complementaries

- 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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