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OBJETIVO(S):
OBJETO DE TRANSFORMACION:
Disefic computacional de farmacos.
PROBLEMA EJE:

Disefio computacional de moléculas con actividad biolégica dirigidas al
bienestar del paciente.

OBJETIVO GENERAL:
Al final de la UEA el alumno serd capaz de:

Aplicar los avances en la tecnologia informdtica en el disefio y andlisis de
moléculas con actividad bioldgica.

OBJETIVOS PARCIALES:

Al final de la UEA el alumno serd capaz de:

1. Aplicar los métodos computacionales en: cribado, andlisis, disefio vy
optimizacidén de moléculas con actividad bioldgica.

2. Definir los alcances y limitaciones de 1la aplicacidén de los métodos
computacionales en el disefio de moléculas con actividad bioldégica.
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CONTENIDO SINTETICO:
UNIDAD I. Disefio de Farmacos Asistido por Computadora (DiFAC)

. Estrategias del DiFAC para el descubrimiento de nuevos fédrmacos.
. Herramientas de modelado molecular.

.1. Minimizacién de energia y geometria molecular.
2. Andlisis conformacional.

.3. Cdlculo de descriptores vy propiedades moleculares.
.4

. Pagueteria disponible para modelado molecular.
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UNIDAD II. Disefio basado en el ligando

Modelado por farmacédforo.

Similitud molecular.

.1. Huellas digitales moleculares.

.2. Medidas de similitud molecular.

Andlisis de las bases de datos moleculares empleando quimicinformdtica.
Espacio guimico.

Panoramas de actividad.

Relaciones cuantitativas estructura-actividad.

Métodos 2D (Hansch y Free-Willson).

Métodos 3D (Andlisis Comparativo de Campos Moleculares).
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UNIDAD III: Disefio basado en el receptor

Estructura y modelado de proteinas.

Modelado por homologia.

Acoplamiento molecular (Docking).

Diseflo basado en fragmentos.

Paqueteria disponible para el disefio basado en el receptor.
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MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO ENSENANZA-APRENDIZAJE:

Este proceso se desarrollard a través de sesiones de presentacidén, andlisis vy
discusidén de problemas de la prédctica profesional, apoyados en la literatura
cientifica. Lo anterior se complementard con seminarios de actualizaciodn.
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MODALIDADES DE EVALUACION:
Evaluacidén Global:

Los conocimientos adquiridos vy las actividades realizadas se evaluaran con
los siguientes elementos:

Evaluaciones objetivas (exdmenes escritos) 40%

Participacidén en las sesiones grupales de discusidén y andlisis 30%

Habilidad para aplicar vy transmitir los conocimientos adguiridos en la
resolucidén de problemas especificos 30%

Total 100%

Evaluaciones objetivas: exdmenes escritos.
Participacidn: personal y en grupos de discusidén y andlisis, mediante la
presentacidén de seminarios y trabajos escritos.

Habilidad para aplicar v transmitir los conocimientos adquiridos en la
resolucidén de problemas especificos: actividades gue demuestren el desarrollo
de las habilidades especificas en cada tema.

Para acreditar la UEA se reguiere aprobar cada uno de los rubros mencionados
con calificacidén minima de S (suficiente).
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