DEPARTAMENTO DE QUIMICA BIOLOGICA

CURSO DE POSTGRADOQ O SEMINARIO

ANO: 2018

1) NOMBRE DEL CURSQ/SEMINARIO: Biologia Computacional orientada al disefio
de firmacos.

2) NOMBRE Y APELLIDO DEL RESPONSABLE: Dr. Marcelo Marti

3) DOCENTES QUE COLABORAN EN EL DICTADQ DEL CURSQ: Dr. Adrian
Turjanski

4) FECHA DE INICTACION: 07/05/2018 FECHA DE FINALIZACION: 18/05/2018
5) CANTIDAD DE HORAS TOTALES DE DICTADO: 80

o TEORICAS: 36,/1S /\

o CLASES TEORICAS-PRACTICAS: s/ & 1

6) FORMA DE EVALUACION: examen final

7) LUGAR DE DICTADO: Departamento de Quimica Biologica

8) PUNTAJE QUE OTORGA PARA EL DOCTORADO: 3

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

10) ARANCEL PROPUESTO: 3600 médulos
11) PR MA ANALITICO Y BIBLIOGRAFIA DEL

Clases Teoricas

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



_.Quimioinformatica y simulacidon Molecular. Relacion entre métodos in silico y métodos
-experimentales de alto rendimiento (high throughpur). Disefio racional de drogas basado en
estructura.

2) Identificacién y seleccion 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
interaccion proteina-proteina). Descripcion fisico-quimica y bioldgica del bolsillo. Las
proteinas en el contexto de vias metabodlicas 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 genémica, “El genoma drogable”.

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

Ligandos tipo droga y las reglas de Lipinski. Determinacion 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, 2D y 3D
de compuestos, smiles, strings, mol2, pdb-format.

4) Docking Molecular para la obtenciéon 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-selecciéon y agrupacién de compuestos por similitud quimica. Métodos para
reconstruccion de estructuras, tautdmeros y enantidmeros. Concepto de factor de
enriquecimiento. Docking de alto rendimiento. Bases de datos de Decoys. Andlisis del orden
(ranking) de resultados.

6) Evaluacion de la energia libre de union por dinamica molecular.

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

Clase Practicas

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



2) Busqueda e identificacion de compuestos tipo drogo contra un blanco molec ,I\ lj'
introduccion al uso de LigQ.

3) Introduccion al Docking Molecular
4) Docking Molecular avanzado
5) Introduccion a la busqueda virtual de compuestos tipo droga a gran escala.

6) Procesamiento y analisis de trayectorias de Dinamica Molecular.

Bibliografia
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2003. ISBN 978-0471201991

¢ Protein Modelling & Molecular Docking: Modeller, Autodock. Maria Batool.
LAP LAMBERT Academic Publishing. 2012 ISBN 978-3659154928

e Algorithms in Structural Molecular Biology. Bruce R. Donald. The MIT Press.
2011. ISBN 978-0262015592

e Molecular Modellihg: Principles and Applications (2nd Edition). Pearson.
2001. 978-0582382107

/
[}
/
i

/
Dr, M.'.\ PTTA NTE

V°B° Del Departa eirth - U.BA.

-----------------------------------------------------------

V°B° de la Subcomision



o o
facuLap V.
3

T
§ ococassucns %
) Y NATUSALES

Universidad d= Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Referencia Expte. N° 506.380/16

VISTO Buenos Aires, 0 g ABR 2[]18

la nota a fojas 45 presentada por el Secretario Académico del Departamento de Quimica
Biolégica, mediante la cual eleva la informacion del curso de posgrado Biologia'Computacional
Orientada al Disefio de Farmacos para el afio 2018.

CONSIDERANDO

que en nuestra facultad funciona la unidad Celfi-Datos del Centro Latinoamericano de
Formacién Interdisciplinaria, dependiente del Ministerio de Ciencia, Tecnologia e Innovacién
Productiva de la Nacion,

que el curso de referencia es parte de una actividad coorganizada por la unidad Celfi-Datos y
financiado Centro Latinoamericano de Formacién Interdisciplinaria,

lo actuado por la Comisién de Doctorado,

lo actuado por la Comisién de Posgrado,

lo actuado por la Comision de Presupuesto y Administracion,

lo actuado por este cuerpo en la sesidn realizada en el dia de la fecha,

en uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD
DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELVE:
ARTICULO 1°.- Aprobar el dictado del curso de posgrado Biologia Computacional Orientada al
Diseiio de Farmacos de 80 hs. de duracién, que serd dictado por el Dr. Marcelo Marti con la
Colaboracidn del Dr. Adrian Turjanski.

ARTICULO 2°.- Aprobar el programa del curso de posgrado Biologia Computacional Orientada
al Diseiio de Farmacos, obrante a fojas 46/47 anverso y reverso, para su dictado del 7 al 18 de
mayo de 2018.

ARTICULO 3°.- Aprobar un puntaje méaximo de tres (3) puntos para la Carrera del Doctorado.

ARTICULO 4°.- Aprobar un arancel de 2600 méodulos eximiendo del mismo a los participantes
becados por el Centro Latinoamericano de Formacién Interdisciplinaria. Disponer que los fondos
recaudados ingresen en la cuenta presupuestaria habilitada para tal fin, y sean utilizados de acuerdo
a la Resolucién 072/03.

ARTICULO 5°.- Comuniquese a la Direccién del Departamento de Quimica Bioldgica, a la
Direccién de Alumnos, a la Direccién de Presupuesto y Contabilidad, a la Direccion de Movimiento
de Fondos y a la Secretaria de Posgrado. Comuniquese a la Biblioteca de la FCEyN con fotocopia
del programa incluida. Cumplido archivese.
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