DEPARTAMENTO DE QUIMICA BIOLOGICA

ANO: 2016
1) NOMBRE DEL CURSO/SEMINARIQ: Biologia Computacional orientada al disefio
de farmacos.
2) NOMBRE Y APELLIDO DEL RESPONSABLE: Dr. Marcelo Marti
3) EN ICTA : Dr. Adrian’
Turjanski '

45 FECHA DE INICIACION: 14/11/2016 FECHA DE FINALIZACION: 25/11/2016
5) CANTIDAD DE HORAS TOTALES DE DICTADO: 80
» TEORICAS: 30
o CLASES TEORICAS-PRACTICAS: 50
6) FORMA DE EVALUACION: examen final
7) LUGAR DE DICTADO: Departamento de Quimica Biolégica

8) PUNTAJE QUE OTORGA PARA EL DOCTORADOQ: 3

9) N° DE ALUMNOS: Minimo: 10 Maximo: 30

10) ARANCEL PROPUESTO: 1400 modulos

1) Contribucién de los métodos computacionales al desarrollo de nuevos firmacos.
Las fases de un proyecto de descubrimiento y desarrollo de nuevos farmacos. Contribucion
de los métodos computacionales (in silico) a las diferentes etapas. Bioinformatica,

QA 200




Quimioinformatica y sirhulacidn Molecular. Relacion entre métodos in silico y métodos
experimentales de alto rendimiento (high throughput). Disefio racional de drogas basado en
estructura.

2) Identificacion y seleccién de blancos.

Las proteinas como blancos moleculares. Conceptos de bindability y drogabilidad.
Descripcién de bolsillos de unién a ligando (sitios activos, alostéricos y regiones de
interaccién proteina-proteina). Descripcion fisico-quimica y biolégica del bolsillo. Las
proteinas en el contexto de vias metabélicas y de sefializacion, grafos, cuellos de botella y
centralidad. Comparacién de sitios, la importancia del off-target y concepto de
poli-farmacologia. Drogabilidad a escala gendmica, “El genoma drogable™.

3) Bases de datos de ligandos tipo droga y preseleccién de candidatos.

Ligandos tipo droga y las reglas de Lipinski. Determinacién de caracteristicas fisico quimicas
de las drogas por métodos computacionales. Bases de datos de compuestos, ZINC.
Comparaciones por similitud quimica (indice de Tanimoto). Representaciones 1D, 2Dy 3D
de compuestos, smiles, strings, mol2, pdb-format.

4) Docking Molecular para la obtencién de complejos Proteina-ligando.

Concepto de docking molecular. Funciones de puntaje, ab initio y empiricas. Métodos de
busqueda conformacional. Busqueda exhaustiva, Fast-Fourier-Transform, algoritmos
genético, Monte carlo. Autodock, Glide, rDock, Métodos de docking sesgado. Uso de
hot-spots y sitios farmacéforicos. Docking rigido vs Docking flexible.

5) Cribado virtual de ligandos.

Pre-seleccion y agrupacién de compuestos por similitud quimica. Métodos para
reconstruccion de estructuras, tautomeros y enantidmeros. Concepto de factor de
enriquecimiento. Docking de alto rendimiento. Bases de datos de Decoys. Analisis del orden
(ranking) de resultados.

6) Evaluacién de la energia libre de unién por dindmica molecular.

Nociones de dindmica Molecular y simulacién de complejos proteina-ligando. Campos de
fuerza e interacciones de no unién. Métodos de solvatacion, implicitos, método de Born,
método de Poisson-Boltzmann. Métodos de punto final MM-GBSA/MM-PBSA. Métodos de
energia libre, Integracién Termodinamica, Replica Exchange Molecular Dynamics. Muestreo
infinito. Métodos basados en reemplazo de hot-spots.

Clase Practicas

1) Identificacién de blancos moleculares en Mycobacterium tuberculosis:
introduccién al uso de TuberQ.



2)

3)
4)
5)

6)

Bisqueda e identificacién de compuestos tipo drogo contra un blanco
molecular: introduccién al uso de LigQ.

Introduccién al Docking Molecular
Docking Molecular avanzado
Introduccién a la bisqueda virtual de compuestos tipo droga a gran escala.

Procesamiento y andlisis de trayectorias de Dinamica Molecular.
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CIENCIAS EXACTAS
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Universidad de Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Referencia Expte. N° 506.380/15

Buenos Airss, °1 s AGC 2018

la nota presentaca por el Dr. Martin Monte, Secretario Académico del Departamento de Quimica Biolégica, mediante Ia
cual eleva la informacion del curso de posgrado Biologia computacional orientada al disefio de farmacos, que sera dictado
durante el desde el 16 al 25 de noviembre de 2018, por el Dr. Marcelo Marti con la colzboracion del Dr. Adrian Turjanski,

VISTO:

CONSIDERANDO:
lo actuado por la Comisidn de Dociorado,
Io actuado por la Comisidn de Postgrado,
lo actuado por la Comision de Presupuesto y Administracion
le actuado por este cuerpo en Sesion Ordinaria realizada en el dia de la fecha,

€1 uso de las atribuciones que le confiere &f Articulo N° 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE:

Articulo 1°: Autorizar el dictado del curso de posgrado Biologia computacional orientada al disefio de farmacos, de 80 hs. de
duracion.

Articulo 2°: Aprobar el programa def curso de posgrado Biologia computacional orientada al disefio de farmacos cbrante & fs 2
& 4 del expediente de I3 referancia.

Articulo 3°: Aprobar un puntaje maximo de tres (3) puntos para la Carrera del Doctorado.

Articulo 4°: Aprabar un arancel de 1400 maédulos. Disponer que los fondos recaudadas ingresen en la cuenta presupuestaria
habilitadz para tal fin, y sean utilizados de acuerdo a |a Resolucion 072/03.

Articulo 5% Comuniquese a la Direccion del Departamento de Quimica Biologica y @ la bibfioteca de la FCEN (con fotocopia del
programa incluida fs 2 2 4).

Articulo 6° Comuniquese a 'a Direccién de Alumnos, & la Direccién da Presupuesto y Contabilidad, a la Direccién de Movimiento de
Fondes y a la Secretaria de Postgrado (sin fotocopia del programa incluida). Cumplido archivese

—

1984

A -

Dr. PABLO J. PAZOS CARLOS REBOREDA
Dr. JUAN CARLOS F

Secretario Adjunto de Pesgrado
FCEYN - UBA

Resalucion CD Ne
SPIgal08I0812015




	QuimicaBiologica-2016-2017-2018-pag-065
	QuimicaBiologica-2016-2017-2018-pag-066
	QuimicaBiologica-2016-2017-2018-pag-067
	QuimicaBiologica-2016-2017-2018-pag-068

