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PROGRAMA ANALITICO - Quimica Bioldgica II-B

Interacciones moleculares y Termodinamica

Uniones covalentes. Modelos mecano-cuanticos. Interacciones atémicas (non-covalent, non-
bonded): electrostaticas, puentes salinos, uniones hidrdégeno, fuerzas de Van der Waals, fuerzas
de London. Dipolos: permanentes, transitorios. Efectos del solvente. Interacciones hidrofébicas.
Agua. Rol en los sistemas biolégicos. Campos de fuerzas empiricos: mecénica molecular.
Potenciales de campo medio y potenciales polarizables. Campos de fuerzas para agua y para
biomoléculas. Concepto de superficie de energia potencial. Relacién entre propiedades
microscopicas y macroscopicas: espacio de las fases y propiedades termodindmicas. Energia
libre. Constante de equilibrio. Energia de activacidén. Velocidad de reaccién. Control
termodinamico y cinético.

Modelado Molecular de biomoléculas ‘

Métodos de simulacion de Monte Carlo y Dindmica Molecular. Andlisis de resultados de
simulacion y estimacion de errores. El problema del minimo global. Métodos de minimizacién.
Recocido simulado Resolucién de primeros principios de estructuras de proteinas utilizando
simulaciones de dindmica molecular. Plegamiento de proteinas. Modelado comparativo.
Alineamiento de secuencias. Utilizacion de bases de datos y homologias. Estimacién de
energias libres. Potencial de fuerza media. Efectos del solvente. Simulacién de la unién de
proteinas a ligandos. Docking. Bases de datos tridimensionales. Bioinformatica. Captura de los
datos originados en las mediciones bioquimicas. Protein Data Bank. Sitios ttiles en Internet.
Archivos. Tratamiento de los datos. Recuperacién de la informacion.

M¢étodos para la determinacion de estructuras de biomoléculas

Difraccién de rayos X. Refinacion de estructuras. Determinacidn de estructuras en solucidn.
Resonancia magnética nuclear. Fundamentos. Resonancia magnética nuclear bidimensional.
Efecto nuclear Overhauser. Microscopia electrénica a bajas temperaturas. Dicroismo circular.
Fluorescencia. Espectroscopia de Masas aplicada a biomoléculas. MALDI.

Estructura de Proteinas

Estructura de Proteinas y Conformaciéon. Amino 4cidos: Caracteristicas funcionales de las
cadenas laterales. Unién peptidica (amida, imida). Estructura primaria. Degradacién de Edman.
Grupos funcionales: derivatizaciéon de las proteinas. Estructura secundaria: a-hélices, 31o-
hélices, plegamiento (. Estructura terciaria. Plegamiento proteico. Interacciones
intramoleculares: puentes hidrégeno, electrostética, hidrofébica. Caminos del plegamiento
proteico. Diagramas de Ramachandran. Clasificacién de las estructuras proteicas. Cambios
conformacionales. Induccién por ligandos. Chaperonas. Estructura cuaternaria. superficie de
contacto. Propiedades espectroscopicas de proteinas. Aplicaciones. Proteinas globulares.
Proteinas fibrosas. Evolucién Molecular. Agregacion de proteinas y patogénesis. Ingenieria y
biotecnologia de proteinas.

Enzimas _

Enzimas en sistemas organizados: in vitro, in vivo. Aspectos clinicos. Tecnologia. Anticuerpos
cataliticos. Eficiencia catalitica. Disefio del hapteno. Efectos de proximidad. Tensiones.
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Catalisis electrostatica. Grupos funcionales. Metaloenzimas Cinética enzimatica interfacial
Biocatélisis en baja agua. Evolucién dirigida de enzimas eniantoselectivas. Optimizacion
evolutiva de enzimas

Interaccién entre macromoléculas:

Interaccién especifica entre macromoléculas; Interaccién proteina-proteina. Interaccidn
proteina-carbohidrato. Interaccion proteina-DNA. Bases moleculares del reconocimiento
especifico. Conceptos de especificidad, afinidad, avidez. Disefio de ligandos basado en estudios

estructurales y funcionales.

PROGRAMA TRABAJOS PRACTICOS

Perfil de los Trabajos Practicos: 1 vez por semana (6 hrs/dia trabajo). Diez semanas.
Fluorescencia: fundamentos, solventes, ciclodextrinas, proteinas. Interaccidn

proteina/ligando

Dicroismo circular: fundamentos, calibracion,

Cristalografia: lisozima, difraccion de rayos X.
Biosensor: interacciones proteina-proteina

Interacciones moleculares

Modelado de biomoléculas
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