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Nombre: DISENO DE COMPUESTOS BIOACTIVOS

Cadigo: Fecha Actualizacion: 21-01-2010

Unidad Responsable: Facultad de Quimica — DETEMA — UdelaR
Carrera: Quimica y Farmacia, Licenciatura en |Plan:

Quimica o Bioquimica, Quimico, Maestria en
Bioinformatica

Tipo: Formacion de Postgrado o final de|Caracter: Optativo
Grado
Horas Directas: 4-0-4 (4=tedricos, O=tedrico- | Numero de Créditos: = 7
practicos, 4=talleres-laboratorios)
Estructura del Curso:

Duracion: 8 semanas (hemisemestral)
Carga Horaria:

6 semanas, 8 horas de clase semanales distribuidas de la siguiente forma:
4 horas de tedrico
4 horas de laboratorio-taller

1 semanas de preparacion de informes (8 horas)

1 semana de evaluaciones (4 horas)

Semestre. IMPAR SEGUNDO HEMISEMESTRE

Pre-requisitos: Conocimientod basicos de Asignaturas Previas: Mat. 01, Mat. 03, Fisica
Bioinformatica, Biologia Molecular, 101, Qca. Gral. Il, ICB Il, Quimica Organica
Bioquimica, Matematicas, Fisica, Quimica 102, con preferencia aquellos estudiantes

que cursen o hayan cursado Farmacologia
y/o Qca. Farmacéutica 101 (previa o
simultanea):

GENERALES

Capacitar al alumno para que desarrolle competencias y habilidades que le permitan
estudiar y conocer los principios basicos de la farmacoquimica molecular dirigida al disefio
de nuevas moléculas con actividades bioldgicas interesantes.

Capacitar al alumno para que desarrolle competencias y habilidades que le permitan
describir las propiedades fisicoquimicas (electrénicas, hidrofébicas, estéricas) asociadas a
la estructura que definen tales actividades.

ESPECIFICOS
Capacitar al alumno para:




a.Reconocer la importancia del disefio de drogas en el proceso del descubrimiento de
nuevos farmacos.

b.Conocer los sistemas bioldgicos y bioquimicos relevantes asociados a las diferentes
patologias.

c. Conocer los mecanismos de accidén asociados a una serie de patologias citadas como
ejemplos de aplicacién en el curso.

d. Conocer las estructuras tridimensionales de las biomoléculas claves en los mecanismos de
accion estudiados.

e.Conocer las estructuras tridimensionales de las moléculas que puedan actuar como
ligandos o sustratos de tales biomoléculas.

f. Adquirir conocimientos sobre los métodos computacionales que permiten desplegar y
visualizar las estructuras tridimensionales en estudio.

g. Adquirir conocimientos sobre los métodos computacionales que permiten modelar
nuevas biomoléculas.

h. Aplicar protocolos de trabajo para la produccion de nuevas estructuras moleculares con
actividades bioldgicas predecible

i. Adquirir conocimientos sobre modelado molecular, cdlculo de descriptores, PCA, PCR,
PLS, QSAR, QSAR-3D (CoMFA) y Screening virtual.

j- Adquirir conocimientos sobre los métodos de estudio de la correlacién estructura-
actividad.

k. Incentivar el estudio de articulos relacionados con el tema.

I. Adquirir conocimientos para el desarrollo de un Trabajo Especial, y su presentacién al
final del curso, en forma oral y escrita.

Conocimientos :

= Elementos basicos de biologia celular y molecular
= Elementos basicos de bioquimica

= Elementos bdsicos de anatomia humana

= Elementos bdsicos de farmacologia

= Elementos basicos de fisica

= Elementos bdsicos de matematicas

= Elementos basicos de fisicoquimica

= Elementos basicos de informatica

= Elementos basicos de bioinformatica

HABILIDADES:
1. Capacidad de autoformacién del alumno para aprender por cuenta propia.
2. Capacidad de analisis, sintesis y evaluacién, pensamiento critico, creatividad.
3. Capacidad de identificar y orientar en problematicas de salud humana.
4. Capacidad de identificar biomoléculas claves asociadas a diferentes enfermedades.

VALORES Y ACTITUDES:

1. Respetoy compromiso con la viday la salud.
2. Compromiso con el aprendizaje, responsabilidad, iniciativa, proactividad,




innovacion y creatividad que le permitan avanzar en su desarrollo y aportar no sélo
al conocimiento propio, sino también a la profesidn.

3. Desarrollar en los alumnos la capacidad de trabajar en equipo para el desarrollo de
nuevos compuestos bioactivos.

4. Valorar los conocimientos e informacion que pondran al servicio de los colegas
involucrados en la tematica.

Asignatura que contribuye a la formacién del alumno como profesional competente en el
campo disciplinario y como agente de cambio en el drea Farmacoquimica dedicada al
Disefio de Drogas y Desarrollo de nuevos farmacos.

= (Clases expositivas.

= Seminarios de descripcién de protocolos.

® Trabajo grupal o individual con los estudiantes para la elaboracidon de una estrategia
de investigacion en alguna de las disciplinas del programa.

= Se implementara la modalidad semipresencial a los efectos de hacer viable el curso a
estudiantes extranjeros y del interior.




Programa Analitico:

CLASE 1. DISENO DE DROGAS O DE COMPUESTOS BIOACTIVOS

CLASE 2. PARAMETROS Y ENSAYOS BIOLOGICOS

CLASE 3. MOE INTRO

CLASE 4. TALLER MOE

CLASE 5. TALLER MOE

CLASE 6. TEORICO CONFORMACIONES

CLASE 7. TALLER CONFORMACIONES

CLASE 8. ALINEAMIENTO FLEXIBLE DE PEQUENAS MOLECULAS TEORICO
CLASE 9. ALINEAMIENTO TALLER

CLASE 10. FARMACOFORO: DEFINICIONES GENERALES OVERVIEW

CLASE 11.  PRINCIPIOS BASICOS PARA LA BUSQUEDA Y OBTENCION DE FARMACOFOROS
CLASE 12.  TALLER FARMACOFOROS

CLASE 13 TALLER FARMACOFOROS

CLASE 14.  CUANTIFICACION EN QUIMIOINFORMATICA

CLASE 15.  CUANTIFICACION EN QUIMIOINFORMATICA

CLASE 16.  TALLER QUIMIOINFORMATICA

CLASE 17:  OBTENCION DE MODELOS QSAR

CLASE 18: OBTENCION DE MODELOS QSAR

CLASE 19:  TALLER QSAR

CLASE 20:  TALLER QSAR

CLASE 21. HUELLAS DACTILARES

CLASE 22. TALLER MODELOS OBTENIDOS EN BASE A HUELLAS DACTILARES
CLASE 23.  AUTOQUASAR

CLASE 23.  AUTOQUASAR

CLASE 24. QSAR USANDO ALGORITMOS GENETICOS

Evaluacion catedra: 40%. Examen escrito.
Evaluacidon de laboratorios-talleres: 60%. Presentacién de protocolos y resultados de las
aplicaciones por escrito.
Se pomediaran las siguientes notas:
a) Nota de la exposicion oral (ppt o similar) con presentacion de resutados y Trabajo
Especial.
b) Nota de la exposicion grafica (haciendo uso de los programas para los cuales fue
entrenado durante el curso).
c) Nota por la presentacion escrita del Trabajo Especial.

Todo alumno que tenga una evaluacién de catedra menor al 60% de la nota maxima debera
rendir exdmen.

La asistencia es obligatoria a las actividades del curso, y por tanto el alumno que obtenga un
porcentaje menor al 80 % de asistencia a clases no cumplira con requisito de aprobacién.




SOFTWARE
MOE, VMD-NAMD, GROMOS, Swiss Prot, Jackal

BIBLIOGRAFIA
A ser recomendada al comenzar el curso, basada en un libro de texto disponible en
biblioteca.

Se recomienda ademas tomar contacto con los siguientes articulos cientificos:
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