Guia Docent

44711 Ressonancia magnetica nuclear avancada

FITXA IDENTIFICATIVA

Dades de I'Assignatura

Codi 44711

Nom Ressonancia magnética nuclear avancada
Cicle Master

Crédits ECTS 3.0

Curs academic 2021 - 2022

Titulacio/titulacions
Titulaci6
2226 - M.U. en Quimica Organica

Materies
Titulacio
2226 - M.U. en Quimica Organica

Coordinacio
Nom
DEL POZO LOSADA, CARLOS

Centre

Facultat de Quimica

Materia
7 - Ressonancia magnética nuclear
avancada

Departament

325 - Quimica Organica

Curs Periode
1 Anual

Caracter

Obligatoria

RESUM

Aquesta assignatura, juntament amb la de Técniques Espectroscopiques en Quimica Organica, pretén
situar al/lI'alumne/a en disposicio de resoldre I'estructura de molécules de diferent grandaria através de la
mesurai analisi de les seues dades espectrals de diferents tipus

Larellevancia, amplitud i complexitat de la técnica de ressonancia magneética nuclear i la densitat
d'informacio estructural que proporcionali confereixen un paper especia dins de les tecniques
analitiques. Aixo hafet convenient dedicar especificament a aquesta tematica una assignatura de quatre
crédits. En I'assignatura Ressonancia M agneética Nuclear Avancada, sestudien desenvolupaments
modernsi aplicacions de latecnicaafi d'aprofundir en €l coneixement de les estructures de biomoléecules
i de lesinteraccions d'aguestes amb els farmacs, sabent després utilitzar aquestes dades per al disseny de
farmacs.
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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

Si bé les tecniques espectroscopiques no guarden relacié directa amb la reactivitat de les molécules
organiques, la comprensio de les relacions existents entre els ambients quimics dels nuclis, claus per a
la interpretacio de les seues propietats espectrals, i la seua localitzacié espacial dins d'una molécula
només és factible si es dominen les bases fonamentals de la Quimica Organica. Conseglientment, sén
imprescindibles per a un bon seguiment dels ensenyaments propis de la matéria:

-Coneixements fonamen

COMPETENCIES

2226 - M.U. en Quimica Organica

- Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié 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 informaci6é que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les
responsabilitats socials i etiques vinculades a I?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 ambiguitats.

- Que els estudiants posseisquen les habilitats d?aprenentatge que els permeten continuar estudiant
d?una forma que haura de ser en gran manera autodirigida 0 autonoma.

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

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

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

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

- Posseir habilitats socials, un bon nivell de comunicacié oral i escrita, aixi com capacitat per a treballar
en equip i amb persones de diferents procedencies.

- 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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- Utilitzacio de les dades proporcionats per I'espectroscopia de RMN per a aprofundir en el
coneixement de les estructures de molécules, biomoléculas i de les interaccions de les tGltimes amb
els farmacs, i la seua aplicacio per al disseny de farmacs.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

Els resultats a aconseguir en aquesta assignatura es resumeixen en el's segiients punts:

Que el/laalumne/a aprofundisca en els principis fonamentals en els quals esbasala*RMN en la
determinacié estructural de compostos organics.

Que tinga un concepte clar del llenguatge de la* RMN modernai una percepcié amplia de la mateixa com
aenadelucidaci6 estructural aplicable

en ambits molt diversos

Que sdpia obtindre informacié de tipus estructural, entenent per aixd no solament la connectivitat atomica
sind també les relacions * estereoquimicas,

especialment de biomoléculesi de les interaccions d'aguestes amb els farmacs, sabent després utilitzar
aquestes dades per a disseny de farmacs.

Que sapia combinar les dades de *RMN amb el's obtinguts mitjancant tecniques de quimica
computacional i de modelatge molecular per acomprendre, a escala

atomica, el's requeriments estructural's de processos de reconeixement molecular Iligant-receptor amb
interés biomedic i aixi avancar en

el disseny de farmacsi en la comprensio de processos biol ogics.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. RMN en la determinaci6 d'estructures tridimensionals de biomolécules

Estratégies per a l'assignacio d'espectres de proteines utilitzant mostres en abundancia natural i
marcades. Estructures basades en experiments *NOE. Quantificacié de I'efecte *NOE. Difusid d'espin.
Assignacio de *NOEs ambigus. Acoblaments dipolars residuals (*ADR). Métodes d'orientacié parcial.
Mesures de *ADR. Analisi de *ADR.

2. RMN, interaccions i reconeixement molecular.

Aproximacions basades en el lligant. Interaccié entre molécules amb diferent temps de correlacié. NOE
transferit. Transferéncia de saturaci6. Garbellat de ligandos. Waterlogsy. Gradients i difusio.
Aproximacions basades en el receptor. SAR-by-NMR
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3. RMN i disseny de farmacs
Més enlla del SAR-by-NMR. EI métode SHAPES. L'Us de fragments. Exemples triats.

4. RMN dels altres nuclis d'interés més frequient (15N, 19F, 31P)

Us de molécules etiquetades amb isotops estables per a deduir I'existéncia d'interaccions amb
receptors.

5. Aspectes instrumentals i metodologics de la RMN

L'espectrometre de RMN, sondes de mesura, hiperpolarizacién. Técniques acoblades. Tecniques
d'escombratge Unic, adquisicié simultania de diferents combinacions d'espectres de RMN, RMN
Hadamard.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial

Classes de teoria 23,00 100

Seminaris 14,00 100
TOTAL 37,00

METODOLOGIA DOCENT

L 'assignatura esta plantejada perque I'estudiant siga el protagonistadel seu propi aprenentatge. Des del
principi de curs els estudiants disposaran de tot el material didactic necessari | la docéncia sestructurara
de la seglient manera:

* Classes magistrals (presencials).- En aguestes classes sintroduiran els conceptes basics de I'assignatura.
Es fomentarala participacio activa de I'alumne mitjangant el plantejament de guiestions relacionades amb
I"aplicacio 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 el 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.
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AVALUACIO

L'avaluaci6 de |'assignatura es dura a terme d'una forma continua per part del professorat al Ilarg del curs
i constara del's seglients apartats.

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

- Assistenciai participacié raonadai clara en les discussions plantejades.

- Progrés en I'Gs del llenguatge caracteristic de la ressonancia magneética nuclear.
- Resoluci6 de problemesi plantejament de dubtes.

- Esperit critic.

- Lliurament d'exercicis.

e Avaluacid del treball realitzat per 1l'estudiant. Es valorara
1'adequacidé de 1'article seleccionat al tema proposat aixi com la
capacitat de sintesi i compressi6. A la valoracidé del treball
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. Els examens constaran de
preguntes teoric-practiques relacionades amb la matéria. Les questions
seran de tal naturalesa que obliguen 1'estudiant a relacionar aspectes
diferents de 1'assignatura d'apareguen en diferents temes. Aquest tema
de relacid permetra al professor avaluar tant el coneixement global de
1'estudiant com la seua capacitat d'expressid escrita.

REFERENCIES

Basiques

- 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.
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- De Graaf, R. A., In Vivo NMR Spectroscopy: Principles and Techniques, John Wiley: Chichester,
2007.

Complementaries

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.

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

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

ADDENDA COVID-19

Aquesta addenda només s'activara si la situacié sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern

e Segona convocatoria

Amb motiu de lano presencialitat imposada per la* situacion sanitaria, |'avaluacio de la segona
convocatoria es realitzara de formano presencial. L'assignatura ja havia acabat |es seues classes
presencialsi shavia efectuat I'avaluacio presencia de la primera convocatoria quan es va decretar |'estat
daarma

Per aaixo sutilitzaran les eines de que disposa la plataforma Aula Virtual dela UVEG. De lamateixa
forma, laintegritat dels examens sera verificada amb el programari que proporcione la UVEG. L'alumne
sidentificara amb les seues claus per a accedir al'aulavirtual.
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