. o Afio académico 2014-15
UnlverSldad de las Asignatura 10134 - Modelizacion Molecular.
Illes Balears Aplicacion a Biomoléculas

Grupo Grupo 1, 1S
Guia docente Guia docente A
Idioma Castellano
Identificacion de la asignatura
Asignatura 10134 - Modelizacion Molecular. Aplicacion a Biomoléculas
Créditos 0,8 presenciales (20 horas) 4,2 no presenciales (105 horas) 5 totales (125
horas).
Grupo Grupo 1, 1S

Periodo de imparticion  Primer semestre
Idioma de imparticion  Castellano

Profesores
Horario de atencion a los alumnos

Profesor/a

Hora de inicio Hora de fin Dia Fecha inicial Fecha final Despacho
Juan Frau Munar 15:30h 16:30h Lunes 22/09/2014  30/06/2015 qf 108
juan.frau@uib.es
Francisco Muifioz Izquierdo 12:00h 13:00h Lunes 22/09/2014  29/05/2015 QF-102
paco.munoz@uib.es
Joaquin Ortega Castro 12:00h 13:00h Martes 09/02/2015  31/07/2015 QF-121

joaquin.castro@uib.es

Contextualizacion
.|

Se trata de una de las asignaturas incluidas en el primer médulo denominado Quimica Biologica, Biomédica
y Sanitaria. Desde hace unos afios y debido al desarrollo de las caracteristicas de los ordenadores, las
simulaciones se pueden realizar con mayor rapidez y también sobre sistemas cada vez mas grandes como
ocurre en el caso de sistemas bioldgicos. La asignatura introduce al estudiante las bases fundamentales
sobre las que se sustentan los campos de fuerza, las simulaciones de dinamica molecular y el método
de MonteCarlo. Por otra parte, el anteriormente citado desarrollo de procesadores tambien ha conducido
a generar bases de datos cada vez mas extensas y complejas y con potentes motores de busqueda. El
conocimiento y uso de estas bases de datos es fundamental para poder obtener las estructuras de partida, o
sea las coordenadas, sobre las que se realizaran los calculos posteriores. En este sentido se trataran dos bases
de datos: Protein Data Bank y Brenda.

Por todo lo indicado, se trata de una asignatura eminentemente practica en la que el alumno debera aplicar
los conocimientos tedricos para el estudio de sistemas problema haciendo uso de un software especifico.

Requisitos
|
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Recomendables

El trabajo del alumno consistira fundamentalmente en el estudio tedrico de distintos sistemas modelo y por
tanto el manejo del ordenador es fundamental. Es aconsejable, pero no imprescindible, un conocimiento
basico de unix que en caso de no poseer debera ser adquirido durante el desarrollo del curso.

Competencias
|

Especificas

* Capacidad de utilizar la informatica, las aplicaciones de software especifico y general y las bases de datos
quimicas para resolver problemas quimicos..

* Capacidad de demostrar conocimiento y comprension de los conceptos y principios de la Quimica Teérica
y de traducirlos en el estudio y la resolucion de problemas de interés biologico, farmacéutico o de nuevos
materiales..

Genéricas

* Capacidad para obtener informacion de fuentes primarias y secundarias (busquedas bibliograficas)
incluyendo el manejo de recursos informaticos..

* Capacidad para analizar informacion informacion y sintetizar conceptos..

* Capacidad para la utilizacion de tecnologia informatica, bases de datos, utilizacion tematica de internet
y TICs en general..

* Capacidad para trabajar de forma auténoma y para planificar y administrar el tiempo de trabajo..

* Capacidad para aplicar el conocimiento a la practica, en particular para resolver problemas relacionados
con la informacion quali y cuantitativa..

Bésica
* Se pueden consultar las competencias basicas que el estudiante tiene que haber adquirido al finalizar el
master en la siguiente direccion: http://estudis.uib.cat/es/master/comp_basiques/

Contenidos
.|

Los contenidos de esta materia se han estructurado en cinco temas

Contenidos tematicos
Tema 1. Estructura de proteinas
* Elementos de estructura de proteinas.
* Familias estructurales.
Tema 2. Introduccion a las bases de datos. Visualizacion de proteinas
* Protein Data Bank.
* Diferentes programas de visualizacion (Rasmol, Protein Explorer, etc.).
Tema 3. Mecanica Molecular
* Bases de la Mecanica Molecular.
* Los campos de fuerza.

2/5
|

Fecha de publicacion: 10/07/2014

wh Antes de imprimir este documento, considere si es necesario hacerlo. El medio ambiente es cosa de todos.
©2015 Universidad de las Illes Balears. Cra. de Valldemossa, km 7.5. Palma (Illes Balears). Tel.: +34 - 971 17 30 00. E-07122. CIF: Q0718001A


http://estudis.uib.cat/es/master/comp_basiques/

. . Afio académico 2014-15
UnlverSldad de laS Asignatura 10134 - Modelizacion Molecular.
Illes Balears Aplicacion a Biomoléculas
Grupo Grupo 1, 1S
Guia docente Guia docente A
Idioma Castellano

* Tipos de campos de fuerza.

* Descripcion de un campo de fuerza (AMBER y CHARMM).
* Parametrizacion.

* Criterios de seleccion de campos de fuerza.

Tema 4. Técnicas de Simulacion

* Dindmica Molecular. Introduccion.

* Estructura de un programa de dindmica molecular.
* Definicion de los parametros de la simulacion.

* Analisis y exploracion de las trayectorias obtenidas.
* Monte Carlo. Introduccion.

* Estructura de un programa de Monte Carlo.

* Analisis de resultados.

Tema 5. Modelado Molecular para el disefio de nuevos compuestos

* Molecular docking: interacciones substrato - enzima.
*QSAR

Metodologia docente

. ____________________________________________________________________________________________________________________________|]
Actividades de trabajo presencial

Modalidad Nombre Tip. agr.  Descripcion Horas

Clases tedricas Clases de teoria Grupo grande (G) Clases magistrales del profesor con ayuda de proyecciones 6
de ficheros Power Point sobre los contenidos de los
diferentes capitulos de la asignatura. También se presentaran
simulaciones reales de sistemas con un niimero elevado de
atomos y se analizaran y estudiaran los resultados obtenidos.

Clases practicas  Ordinador Grupo grande (G) Seminarios en el aula de ordenadores que consistiran 11
en la utilizacion de las diferentes herramientas que se
han introducido en las clases teoricas (bases de datos,
software especifico de visualizacion, software especifico de
simulaciones).

Tutorias ECTS Tutorias Grupo Tutorias donde el profesor comprobara el progreso del 3
mediano (M)  alumno en funcién de las actividades previstas. Se procurara
que durante estas tutorias el alumno aumente en seguridad a
la hora de plantear y resolver cuestiones de indole tedrica y
practica y que se afiance en el uso del software.

Al inicio del semestre estard a disposicion de los estudiantes el cronograma de la asignatura a través de la
plataforma UIBdigital. Este cronograma incluira al menos las fechas en las que se realizaran las pruebas de
evaluacion continua y las fechas de entrega de los trabajos. Asimismo, el profesor o la profesora informara
a los estudiantes si el plan de trabajo de la asignatura se realizara a través del cronograma o mediante otra
via, incluida la plataforma Campus Extens.

Actividades de trabajo no presencial
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Modalidad  Nombre Descripcion Horas
Estudio y trabajo  Cuestiones Realizacion y entrega de unos cuestionarios relacionados con los 15
autonomo contenidos de la asignatura.
individual
Estudio y trabajo  Trabajo Propuestas de estudio de sistemas reales con el objetivo de determinar 90
autonomo propiedades de estos sistemas.
individual

Riesgos especificos y medidas de proteccion

Las actividades de aprendizaje de esta asignatura no conllevan riesgos especificos para la seguridad y salud
de los alumnos y, por tanto, no es necesario adoptar medidas de proteccion especiales.

Evaluacion del aprendizaje del estudiante
|

La evaluacion de la asignatura sera continua y constara de los siguientes elementos:

Ordinador

Modalidad Clases practicas
Técnica Técnicas de observacion (no recuperable)
Descripcion Seminarios en el aula de ordenadores que consistiran en la utilizacion de las diferentes herramientas que

se han introducido en las clases tedricas (bases de datos, software especifico de visualizacion, software
especifico de simulaciones).
Criterios de evaluacion Se valorara el grado de participacion del alumno y su implicacion en seguimiento de objetivos.

Porcentaje de la calificacion final: 15%

Cuestiones

Modalidad Estudio y trabajo autonomo individual

Técnica Sistemas de autoevaluacion (no recuperable)

Descripcion Realizacion y entrega de unos cuestionarios relacionados con los contenidos de la asignatura.

Criterios de evaluacion Realizacion y entrega de unos cuestionarios. Se trata de una actividad obligatoria.

Porcentaje de la calificacion final: 20%

Trabajo

Modalidad Estudio y trabajo auténomo individual

Técnica Trabajos y proyectos (recuperable)

Descripcion Propuestas de estudio de sistemas reales con el objetivo de determinar propiedades de estos sistemas.

Criterios de evaluaciéon El estudiante tiene que demostrar un dominio del software utilizado a nivel de usuario y fundamentalmente
de las aplicaciones y limitaciones de este software. También se evaluara la capacidad del estudiante para
determinar el grado de fiabilidad de los resultados obtenidos y la destreza del estudiante para poder continuar
con el estudio en el caso de que se alcancen situaciones aparentemente sin salida o contradicciones con otros
resultados.
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Para valorar todos estos aspectos se debera entregar un trabajo. Se trata de una actividad obligatoria.

Porcentaje de la calificacion final: 65%

Recursos, bibliografia y documentacion complementaria
. ____________________________________________________________________________________________________________________________|]

Bibliografia basica

Leach, Andrew R.; Molecular modelling :principles and applications (2nd ed.), Harlow, England ;New York:
Prentice Hall,2001.

Allen, M. P. and D. J. Tildesley ; Computer simulation of liquids, Oxford: Clarendon,1987

Field M.J.; A Practical Introduction to the Simulation of Molecular Systems, Cambridge University Press,
1999

Carlos Gémez-Moreno y Javier Sancho (coords.); Estructura de proteinas, Barcelona, Ariel, 2003

Otros recursos

Macromodel
www.schrodinger.com
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