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Actividad académica con seriación antecedente:  

Objetivo general: 
Analizar conceptos fundamentales de quimioinformática y modelado molecular aplicados al estudio de compuestos con actividad 
biológica. 
 

Objetivos específicos:  
1. Conocer los alcances y limitaciones de métodos computacionales empleados comúnmente en el estudio de compuestos con 

actividad biológica. 
2. Analizar y discutir casos de estudio recientes publicados en la literatura. 
3. Introducirse en las tendencias actuales y retos futuros de métodos quimioinformáticos para el desarrollo de fármacos. 
4. Revisar y aplicar estrategias para la publicación de trabajos computacionales en revistas científicas. 

 
Índice temático 

Unidad Tema  
Horas 

Teóricas Prácticas 

1 Introducción al Diseño de Fármacos Asistido por Computadora (DiFAC) 6 0 

2 Quimioinformática: Aplicaciones a la investigación de compuestos con actividad biológica 12  

3 Acoplamiento molecular automatizado (docking) 9 0 

4 Evaluación computacional de bases de datos moleculares (virtual screening) 6 0 

5 
Estudio computacional de relaciones estructura-actividad (SAR): QSAR y panoramas de 
actividad (activity landscapes) 

6 0 

6 El futuro de métodos quimioinformáticos aplicados al diseño de fármacos: tópicos selectos 6 0 

7 Difusión de resultados en revistas científicas 3 0 

Total de horas teóricas: 48 

Total de horas prácticas: 0 

Suma total de horas: 48 

 
Contenido Temático 

Unidad Tema y subtemas 

1 Introducción al Diseño de Fármacos Asistido por Computadora (DiFAC) 

1.1 Desarrollo de fármacos 

1.2 Objetivos y estrategias del DiFAC 

1.3 Métodos comunes empleados en DiFAC 

1.4 Casos exitosos del DiFAC 

2 Quimioinformática: Aplicaciones a la investigación de compuestos con actividad biológica 

2.1 Bases de datos moleculares 

2.2 Espacio químico: visualización de datos 

2.3 Similitud molecular 

2.4 Análisis automatizado de núcleos base y fragmentos moleculares 

2.5 Perfil de propiedades 

2.6 Casos de estudio 

3 Acoplamiento molecular automatizado (docking) 



3.1 Métodos y programas de cómputo para realizar docking 
3.2 Acoplamiento molecular de moléculas bioactivas para elucidar mecanismos de acción 
3.3 Acoplamiento molecular para la optimización de la actividad biológica 
3.4 Casos de estudio 

4 Evaluación computacional de bases de datos moleculares (virtual screening) 
4.1 Etapas fundamentales del cribado virtual 
4.2 Filtrado de bases de datos moleculares 
4.3 Elección de métodos 
4.4 Búsqueda por similitud molecular 
4.5 Selección de hits 
4.6 Casos de estudio 

5 Estudio computacional de relaciones estructura-actividad: QSAR y panoramas de actividad (activity landscapes) 
5.1 Descriptores moleculares 
5.2 Estudios cuantitativos en una, dos y tres dimensiones (2D-QSAR, 3D-QSAR) 
5.3 Espacio químico y actividad biológica: 
5.4 Panoramas de actividad (activity landscape) 

5.4.1 Concepto y métodos 
5.4.2 ‘Acantilados de actividad’ (activity cliffs): métodos de identificación, cuantificación e interpretación 
5.4.3 Scaffold hops 

5.5 Caso de estudios: desarrollo y aplicaciones de mapas de similitud estructural y actividad 

6 El futuro de métodos quimionformáticos aplicados al diseño de fármacos: tópicos selectos 
6.1 Quimiogenómica computacional 
6.2 Target fishing 
6.3 Análisis computacional de big data 
6.4 Predicción de propiedades ADME: énfasis en blood-brain barrier penetration 
6.5 Protein-Ligand Interaction Fingerpints (PLIFs): definición y aplicaciones 

7 Difusión de resultados en revistas científicas 
7.1 Revistas especializadas de cómputo y química farmacéutica computacional 
7.2 Planeación de un manuscrito computacional: selección de la revista y tipo de artículo 
7.3 Proceso de elaboración del borrador y proceso de revisión de versión final 
7.4 Comunicación con co-autores: ética y buenas prácticas 
7.5 Envío de manuscrito: Redacción de la carta al editor (cover letter) y sugerencia de revisores 
7.6 Sobre la revisión-de-pares: respuesta y acción a los comentarios de editor y/o revisores 
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Sugerencias didácticas: 
Exposición oral                 ( X ) 
Exposición audiovisual                ( X ) 
Ejercicios dentro de clase                ( X ) 
Ejercicios fuera del aula                ( X ) 
Seminarios                 ( X ) 
Lecturas obligatorias                                 ( X ) 
Trabajo de investigación                ( X ) 
Prácticas de taller o laboratorio                 (  ) 
Prácticas de campo                                 (  ) 
Otras: ____________________                (  ) 

Mecanismos de evaluación del aprendizaje de los alumnos: 
Exámenes parciales                          ( X ) 
Examen final escrito                          (    ) 
Trabajos y tareas fuera del aula                         ( X ) 
Exposición de seminarios por los alumnos         ( X ) 
Participación en clase                         ( X ) 
Asistencia                                                            (  ) 
Seminario                                                            (  ) 
Otras: Elaboración de manuscrito                       ( X ) 
  

 


