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RESUMEN

Esta asignatura, junto con la de Técnicas Espectroscdpicas en Quimica Organica, pretende situar al/la
alumno/a en disposicion de resolver la estructura de mol éculas de distinto tamafio através de lamediday
andlisis de sus datos espectrales de diferentes tipos

Larelevancia, amplitud y complejidad de la técnica de resonancia magnética nuclear y la densidad de
informacion estructural que proporciona le confieren un papel especial dentro de las técnicas analiticas.
Ello ha hecho conveniente dedicar especificamente a esta tematica una asignatura de cuatro créditos. En
la asignatura Resonancia M agnética Nuclear Avanzada, se estudian desarrollos modernosy aplicaciones
delatécnicacon el objeto de profundizar en el conocimiento de las estructuras de biomoléculasy de las
interacciones de éstas con |os farmacos, sabiendo luego utilizar estos datos para el disefio de farmacos.
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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

Si bien las técnicas espectroscopicas no guardan relacion directa con la reactividad de las moléculas
organicas, la comprension de las relaciones existentes entre los ambientes quimicos de los ndcleos,
claves para la interpretacion de sus propiedades espectrales, y su localizacion espacial dentro de una
molécula sélo es factible si se dominan las bases fundamentales de la Quimica Organica.
Consiguientemente, son imprescindibles para un buen seguimiento de las ensefianzas propias de la
materia:

-Conocimien

COMPETENCIAS

2226 - M.U. en Quimica Organica

- Que los/las estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucién de
problemas en entornos nuevos o0 poco conocidos dentro de contextos méas 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 Gltimas
gue 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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- Poseer habilidades sociales, un buen nivel de comunicacion oral y escrita, asi como capacidad para
trabajar en equipo y con personas de diferentes procedencias.

- Competencias de gestion tales como la capacidad para la planificacion y gestion de tiempo y
recursos, asi como para dirigir y tomar decisiones.

- Utilizacién de los datos proporcionados por la espectroscopia de RMN para profundizar en el
conocimiento de las estructuras de moléculas, biomoléculas y de las interacciones de las Ultimas con
los farmacos, y su aplicacion para el disefio de farmacos.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

L os resultados a conseguir en esta asignatura se resumen en |0s siguientes puntos:

Que el/laaumno/a profundice en los principios fundamentales en los que se basalaRMN en la
determinacion estructural de compuestos organi cos.

Que tenga un concepto claro del lenguaje de laRMN modernay una percepcion ampliade lamisma
como herramienta de elucidacion estructural aplicable

en ambitos muy diversos

Que sepa obtener informacion de tipo estructural, entendiendo por ello no solo la conectividad atomica
sino también |as relaciones estereoquimicas,

especialmente de biomoléculas y de las interacciones de éstas con los farmacos, sabiendo luego utilizar
estos datos para el disefio de farmacos.

Que sepa combinar |os datos de RMN con |os obtenidos mediante técnicas de quimica computacional y
de modelado molecular para comprender, a

escala atdmica, los requerimientos estructural es de procesos de reconocimiento molecular ligando-
receptor con interés biomédico y asi avanzar en €l

disefio de farmacos 'y en la comprension de procesos biol 6gicos

DESCRIPCION DE CONTENIDOS

1. RMN en la determinacion de estructuras tridimensionales de biomoléculas

Estrategias para la asighacion de espectros de proteinas utilizando muestras en abundancia natural y
marcadas. Estructuras basadas en experimentos NOE. Cuantificacion del efecto NOE. Difusion de
espin. Asignacién de NOEs ambiguos. Acoplamientos dipolares residuales (ADR). Métodos de
orientacion parcial. Medidas de ADR. Andlisis de ADR.
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2. RMN, interacciones y reconocimiento molecular.

Aproximaciones basadas en el ligando. Interaccion entre moléculas con distinto tiempo de correlacion.
NOE transferido. Transferencia de saturacion. Cribado de ligandos. Waterlogsy. Gradientes y difusién.
Aproximaciones basadas en el receptor. SAR-by-NMR.

3. RMNy disefio de farmacos
Mas alla del SAR-by-NMR. El método SHAPES. El uso de fragmentos. Ejemplos escogidos

4. RMN de los otros nucleos de interés mas frecuente (15N, 19F, 31P

Empleo de moléculas etiquetadas con isétopos estables para deducir la existencia de interacciones con
receptores.

5. Aspectos instrumentales y metodolégicos de la RMN

El espectrémetro de RMN, sondas de medida, hiperpolarizacién. Técnicas acopladas. Técnicas de
barrido Gnico, adquisicién simultanea de diferentes combinaciones de espectros de RMN, RMN
Hadamard

VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD Horas % Presencial
Clases de teoria 23,00 100
Seminarios 14,00 100

TOTAL 37,00

METODOLOGIA DOCENTE

Desde el principio de curso |os estudiantes dispondran de todo el material didéctico correspondiente al
curso. Laasignatura esta planteada para que €l estudiante sea el protagonista de su propio aprendizajey se
estructura de la siguiente manera:

» Clases tedricas (presenciaes).- Las clases se dedicaran a discutir con los estudiantes |os aspectos més
complicados o aquellos en los que hayan tenido més dificultad en el estudio previo del material facilitado.

» Clases de problemas.- En estas clases se |levara a cabo |a aplicacién especifica de |os conocimientos que
los estudiantes hayan adquirido en las clases de teoria. Los estudiantes deberan, previamente, haber
trabajado |os problemas que se van aresolver. Laresolucion de dichos problemas se llevara a cabo
alternativamente por el profesor o por los alumnos, bien en grupo, bien de formaindividualizada.
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* Trabajos.- Unaposibilidad adicional que seréllevada a cabo seralarealizacion de un trabajo,
relacionado con alguno de los temas del programay descrito en una publicacién cientifica

EVALUACION

Laevaluacion de la asignatura se llevard a cabo de una forma continua por parte del profesorado 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 practicas. En esta evaluacion se tendran en cuenta distintos aspectos, entre los que
cabe destacar:

- Asistenciay participacion razonaday clara en las discusiones planteadas.

- Progreso en el uso del lenguaje caracteristico de la resonancia magnética nuclear.
- Resolucién de problemasy planteamiento de dudas.

- Espiritu critico.

- Entregade giercicios.

e Evaluacion del trabajo realizado por el estudiante. Se valorarala adecuacion del articulo
seleccionado al tema propuesto asi como la capacidad de sintesisy compresion. A la valoracion del
trabajo corresponderd un 25% de la notafinal.

e Examenes y pruebas escritas. Un 60% delanotase obtendrda partir de los resultados de
las pruebas escritas. Los examenes constaran de preguntas teori co-practicas rel acionadas con la materia.
L as cuestiones serén de tal naturaleza que obliguen al estudiante a relacionar aspectos diferentes de la
asignatura de aparezcan en distintos temas. Dicho tema de relacion permitira al profesor evaluar tanto el
conocimiento global del estudiante como su capacidad de expresion escrita

REFERENCIAS

Béasicas
- Croasmun, W. R.; Carlson, R. M. K. (Eds.), Two-Dimensional NMR Spectroscopy. Applications for
Chemists and Biochemists. 2nd Edition, VCH: New York, 1994.

- Chary, K. V. R.; Govil, G., NMR in Biological Systems: From Molecules to Human, Springer: Berlin,
2008.

- De Graaf, R. A., In Vivo NMR Spectroscopy: Principles and Techniques, John Wiley: Chichester,
2007.
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- Harren, J. H.; Leach, A. (Eds.), Structure-based Drug Discovery, Springer: Berlin, 2007.

Lees, M. (Ed.), Food Authenticity and Traceability, Woodhead Publishing: Cambridge, 2003
Shulman, R. G.; Rothman, D. L., Metabolomics by In Vivo NMR, John Wiley: Chichester, 2005.

Wawver, |.; Holzgrabe, U.; Diehl, B., NMR Spectroscopy in Pharmaceutical Analysis, Elsevier: Oxford,
2008.

Withrich, K., NMR of Proteins and Nucleic Acids, John Wiley: New York, 2005.

ADENDA COVID-19

Esta adenda solo se activara si la situacion sanitaria lo requiere y previo acuerdo del Consejo de
Gobierno

e Segunda convocatoria

Con motivo de la no presencialidad impuesta por |a situacion sanitaria, la evaluacion de la segunda
convocatoria se realizara de forma no presencial. La asignatura ya habia terminado sus clases presenciales
y se habia efectuado la evaluacion presencial de la primera convocatoria cuando se decret6 el estado de
alarma

Para ello se utilizarén las herramientas de que dispone la plataforma Aula Virtual de laUVEG, que
permiten realizar |os exdmenes no presenciales. Laintegridad de |os exdmenes sera verificada con €l
software que proporcione la UVEG. El alumno se identificara con sus claves para acceder al aulavirtual.
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