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Teléfono, Horario y| Duracion Dia Horario Lugar Dbservacioneg
Lugar de atencién Anual Miércoles 10:00- 13:00 (Sin Tanto para
al alumnado Extension), ésta como

Facultad otras posibles
de Quimica franjas
B1.4A.023 horarias,

mejor contacte

primero
via e-mail
ANTONIO Area/Departamento QUIMICA ORGANICA
CABALLERO Categoria INVESTIGADOR "RAMON Y CAJAL"
PEREZ Correo antocaba@um.es

Grupo: 1 Electrénico / Tutoria Electrénica: NO
Pagina web /
Tutoria electrénica
Teléfono, Horario y| Duracién Dia Horario Lugar Dbservacioned
Lugar de atencion Anual Lunes 16:00- 18:00 868 88 8195
al alumnado Anual Martes 16:00- 18:00 868 88 8195

Anual Miércoles 16:00- 18:00 868 88 8195

2. Presentacion

La lucha contra las enfermedades es uno de los grandes desafios de la sociedad actual. La busqueda de
nuevos farmacos que sean capaces de unirse de manera efectiva a una diana especifica es un campo
de investigacion de gran interés cientifico, comercial y por supuesto de una enorme relevancia social.
Histéricamente las fuentes principales de nuevos farmacos provienen de fuentes naturales, vegetales,

animales, bacterias, hongos etc... y de derivados sintéticos de los mismos.

En los dltimos afios han emergido con fuerza nuevas metodologias que han permitido el desarrollo de nuevos
farmacos de una manera mas rapida, eficiente y con menores efectos secundarios, asi como un suministro

mas eficiente del farmaco a nivel celular.
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En el transcurso de esta asignatura se presentaran los Ultimos avances en este campo, prestando especial
atencion al disefio basado en fragmentos y la utilizacion de nanoparticulas, dendrimeros y geles en el

suministro de medicamentos a nivel celular.

También se utilizardn herramientas computacionales para la evaluacion de los posibles modos de interaccion

de los farmacos con sus dianas y la consecuencia légica en el disefio de nuevos farmacos.

3. Condiciones de acceso a la asignhatura

3.1 Incompatibilidades

3.2 Recomendaciones

Haber superado las asignaturas previas de las areas de quimica organica e inorganica

4. Competencias

4.1 Competencias Béasicas

- CB1. Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un area de estudio
que parte de la base de la educacion secundaria general, y se suele encontrar a un nivel que, si bien

se apoya en libros de texto avanzados, incluye también algunos aspectos que implican conocimientos
procedentes de la vanguardia de su campo de estudio. [Basical]

- CB2. Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacion de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracion y defensa de
argumentos y la resolucién de problemas dentro de su area de estudio. [Basica2]

- CB3. Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (hormalmente
dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre temas relevantes de indole
social, cientifica o ética. [Basica3]

- CB4. Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas problemas y soluciones a un publico tanto
especializado como no especializado. [Basica4]

- CB5. Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia. [Basica5]

4.2 Competencias de la asignatura y su relacion con las competencias de la titulacion

Competencia 1. Desarrollar habilidades para identificar dianas terapéuticas y de produccién biotecnoldgica de farmacos,
asi como de uso de la terapia génica
- CE20 - Desarrollar habilidades para identificar dianas terapéuticas y de produccién biotecnologica de farmacos, asi como de uso
de la terapia génica.
Competencia 2. Conocer las propiedades y mecanismos de accién de los farmacos
- CGL1 - Identificar, disefar, obtener, analizar, controlar y producir farmacos y medicamentos, asi como otros productos y materias
primas de interés sanitario de uso humano o veterinario.
- CE27 - Disefiar, optimizar y elaborar las formas farmacéuticas garantizando su calidad, incluyendo la formulacion y control de
calidad de medicamentos, el desarrollo de formulas magistrales y preparados oficinales.
- CE5S3 - Conocer las propiedades y mecanismos de accion de los farmacos.
Competencia 3. Conocer las interacciones no covalentes que determinan el anclaje de un farmaco en su diana
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- CE6B3 - Conocer los principios y la metodologia cientifica aplicada a las ciencias farmacéuticas, incluyendo la historia y funcién
social de la Farmacia.
Competencia 4. Conocer criterios estereoelectrénicos que permitan optimizar la interaccion de un derivado de un farmaco
en su diana
- CE7 - Conocer y comprender las propiedades caracteristicas de los elementos y sus compuestos, asi como su aplicacién en el
ambito farmacéutico.
- CE8 - Conocer y comprender la naturaleza y comportamiento de los grupos funcionales en moléculas orgéanicas.
Competencia 5. Conocer el origen y las diferentes etapas en el desarrollo de nuevos farmacos
- CE46 - Conocer y comprender las técnicas utilizadas en el disefio y evaluacién de los ensayos preclinicos y clinicos.
Competencia 6. Conocer las nuevas metodologias usadas en la sintesis de nuevos farmacos
- CE1 - Identificar, disefiar, obtener, analizar y producir principios activos, farmacos y otros productos y materiales de interés sanitario
- CE11 - Conocer y aplicar las técnicas principales de investigacion estructural incluyendo la espectroscopia.
Competencia 7. Conocer los avances recientes en el campo de la entrega de farmacos a nivel celular
- CE29 - Conocer los procesos de liberacion, absorcion, distribucion, metabolismo y excrecién de farmacos, y factores que
condicionan la absorcion y disposicién en funcién de sus vias de administracion.

5. Contenidos

TEMA 1. Origen y etapas en el desarrollo de nuevos farmacos

Disefio racional de moléculas. Estudio de moléculas creadas por azar. Estudio de compuestos
procedentes de fuentes naturales. Modificacién de moléculas conocidas. Proceso para la validacion de

nuevos farmacos.

TEMA 2. Nuevos métodos en el desarrollo de farmacos

Procesos hiotecnolégicos. Aproximacion basada en fragmentos. Quimica combinatoria.
TEMA 3. Nuevas metodologias en el suministro de farmacos a nivel celular
Utilizacién de nanoparticulas, liposomas, puntos cuanticos, dendrimeros y nanotubos
TEMA 4. Interacciones no covalentes en el disefio de nuevos farmacos

Estructura molecular del farmaco: contribuciones energéticas a un campo de fuerzas para optimizacién
geométrica. Localizacién de hendiduras y bolsillos en un receptor. Representacién de superficies
moleculares libres de disolvente y accesibles al disolvente. Tipos de interacciones no covalentes (NCIs).

Representacién de isosuperficies de NClIs y cuantificacion de la interaccion.

TEMA 5. Métodos computacionales en el disefio de nuevos farmacos

Docking: métodos y cuantificacion. Prediccién de postura y afinidad del farmaco en el receptor.

Sobreimposicion de estructuras. Disefio "de novo".
TEMA 6. Estudio de ejemplos

Busqueda de ejemplos de complejos receptor-sustrato en bases cristalogréaficas. Identificacion de

interacciones. Valoracion de interacciones en nuevos derivados usando herramientas web de prediccion.
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PRACTICAS

Practica 1. Identificacién de la conformacién activa. Identificacion de farmacéforo 3D: Relacionada con
los contenidos Tema 6,Tema 4y Tema 5

A partir del ejemplo inicial en la referencia: "New therapeutic target in primary headaches — blocking the CGRP
receptor” (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/12783573)

6. Metodologia Docente

Actividad Horas Trabajo Volumen
Metodologia
Formativa Presenciales| Autonomo | de trabajo
Leccién Magistral Clase expositiva 16 24 40
Seminarios 4 2.75 6.75
Practicas de
8 4 12
ordenador
Tutorias 2 3 5
Total 30 33.75 63.75

7. Horario de la asignatura

http://www.um.es/web/medicina/contenido/estudios/grados/farmacia/2015-16#horarios

8. Sistema de Evaluacion

Métodos / Examen tedrico

Competencia [InStrumentos

Evaluada [Criterios de Valoracidn|Dominio de los contenidos de la asignatura.

1,2,3,4,56,7 Claridad, correccién y concisién en la expresion escrita
Ponderacion 65%
Métodos / Seminarios, trabajos y actividades de evaluacion formativa

Competencia [Instrumentos

Evaluada |Criterios de Valoracion|Capacidad de utilizar los contenidos de la asignatura ante situaciones

1,2,3,4,5,6,7 propuestas y capacidad de expresion oral y escrita correctas.

Ponderacién 30%



http://www.um.es/web/medicina/contenido/estudios/grados/farmacia/2015-16#horarios
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Métodos / Informe de préacticas de ordenador
Competencia
Instrumentos
Evaluada
Criterios de Valoracidnflgual que en el caso anterior
4,3,2

Ponderacién 5%

Fechas de exdmenes
http://www.um.es/web/medicina/contenido/estudios/grados/farmacia/2015-16#examenes

9. Bibliografia (basicay complementaria)
& PubMed
@ G. L. Patrick, "An Introduction to Medicinal Chemistry", 4th edn., Oxford University Press, 2009

@ "FOYEs Principles of Medicinal Chemistry", 6th edn., T. L. Lemke & D. A. Williams, Eds., Lippincott
Williams & Wilkins, Baltimore, 2008

@ Bibliografia adicional serd suministrada para cada tema via el Aula Virtual SAKAI

10. Observaciones y recomendaciones

Todo el material bibliogréafico propuesto, ademas de las fuentes bibliograficas primarias suministradas y el

material didactico (presentaciones/diapositivas) utilizado esta en inglés.



http://www.um.es/web/medicina/contenido/estudios/grados/farmacia/2015-16#examenes

