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1. DADES DE L’ASSIGNATURA

Nom de I'assignatura:BIOINFORMATICA | DISSENY DE FARMACS
Tipus (obligatoria o optativa): Optativa
N° ECTS: 2,5

Coordinador/s: Ramén Pouplana
Departament/s: Fisicoquimica

Professors:Javier Luque i Ramoén Pouplana

2. OBJECTIUS | METODOLOGIA:

Objectius:

Donar a I'alumne una visio global de les técnigaieprades en modelitzacié molecular
i fomentar I'aplicacio d'aquestes técniques a Uldstde sistemes bioquimics i
farmacologics

Classes magistrals(descripcié del contingut i hores aproximades):

1.-Relacions estructura-activitat. SAR i QSAR.(Znaments basics de Modelitzacié
molecular (1h).

2.-Fonaments basics dels metodes de mecanica cuahincional de densitat. (3h).
3.-Propietats moleculars: geometriques i electrdgsq2h).

4.-Fonaments basics dels méetodes de mecanica rasleCamps de forca. Metodes de
minimitzaci6. Dinamica Molecular. Métodes de Moratéo (3h).

5.-Metodes de solvatacio. Métodes de prediccié ddend’unio lligand-receptor (2h).

6.-Métodes indirectes de prediccidé de la unio tidiaeceptor. 3D-QSAR. Farmacofor.
COMFA. Prediccié6 ADME. (2h).

" Equivaléncia d’assignatura de 5 ECTS (obligatofiay a 150 h de treball d’estudiant, d’aquest&s 1
(50 h) s6n de presencialitat i d’aquestes un 66irt% & 30 h) seran de “pissarra” i un 40 % (firz0ah)
d’altres activitats presencials.

Equivaléncia d'assignatura de 2,5 ECTS (optatiVas:a 75 h de treball d’estudiant, d’aquestes(253
h) sén de presencialitat i d’'aquestes un 60 % &its h) seran de “pissarra” i un 40 % (finsa 10 h
d’altres activitats presencials.



Altres activitats presencials o no presencials* @bcripcio i hores de cada
modalitat):

Analitzar i valorar les potencials aplicacions @s kécniques descrites, a partir de
treballs de recerca publicats.

Treballs practics d’aplicacio de certes tecniquesnddelitzacid molecular.

3. FONTS DINFORMACIO:

A.R. Leach. Molecular Modeling. Principles and Apgptions. 22 ed. Pearso. Essex,
2001.

Quimica Teorica y Computacional. J. Andrés y Jifaar(eds) Ed. Universitat Jaume |
Castell6 de la Plana, 2000

4. AVALUACIO:

Consistira en una exposicio oral analitzant i caiaw@nun treball de recerca relacionat
amb la tematica de I'assigantura.



