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Programa de actividad académica

UN/M;::
POSGRADO:"

Nombre de la asignatura: Disefio de Farmacos Asistido por Computadora

Clave: | Semestre: Campo de conocimiento: Quimica ‘ No. Créditos: 6
Total Total
Caracter: Optativa de eleccion Horas por semana horas/ horas/
semana semestre
Tioo: Curso Teoria: | Practica:
po: 1 2 3 48
Modalidad: Teérica-practica Duracién del programa: 16 semanas
Actividad académica con seriacion antecedente: No aplica.
Objetivo general:
1.  Conocer los fundamentos y utilizar las técnicas del disefio de farmacos asistido por computadora.
Objetivos especificos:
1. Analizar y discutir el potencial del modelado molecular en el ambito del diseiio de farmacos.
2. Familiarizarse con el uso de diversos programas, servidores y sitios web de disefio molecular.
3. Discutir los retos y desafios que enfrenta el disefio de farmacos asistido por computadora.
indice tematico
Unidad Tema _ Horas __
Teoricas Practicas
1  Introduccién al Disefio de Farmacos Asistido por Computadora
1 1.1 Historiay evolucién del disefio de farmacos 2 4
1.2 Importancia y aplicaciones actuales
1.3 Ventajas y limitaciones del disefio de farmacos
2. Interacciones Intermoleculares No-Covalentes
2.1 Tipos de interacciones intermoleculares (enlaces de hidrégeno,
interacciones de apilamiento, puentes salinos, interacciones
2 hidrofébicas) 2 4
2.2 Relevancia de las interacciones no-covalentes en la union
farmaco-receptor
2.3 Meétodos para el estudio de interacciones no-covalentes
2.4 Casos de estudio
3. Modelo de Farmacdéforo
3.1 Definicion y conceptos basicos
3 3.2 Modelo de farmacéforo basado en el ligando 2 4
3.3 Modelo de farmacéforo basado en el receptor
3.4 Modelo de farmacéforo hibrido
3.5 Aplicaciones en la identificacion de nuevos ligandos




4.  Acoplamientos moleculares in silico

4.1 Algoritmos de busqueda
4 4.2 Funciones de evaluacién 2 4
4.3 Preparacion del ligando

4.4 Validacion de un protocolo de acoplamiento
4.5 Anélisis de resultados de acoplamiento

5. Simulaciones de Dinamica Molecular

5.1 Conceptos basicos y fundamentos tedricos

5 5.2 Preparacion de sistemas para simulaciones 2 4

5.3 Anadlisis e interpretacion de resultados

5.4 Aplicaciones en el estudio de estabilidad y conformacion de
complejos farmaco-receptor

6. Propiedades ADME

6.1 Definicion y significado de ADME (Absorcion, Distribucion,

6 Metabolismo y Excrecion) 2 4
6.2 Prediccion in silico de propiedades ADME
6.3 Relevancia en el disefio y desarrollo de farmacos
7. Cribado Virtual

7 7.1 Principios y metodologia del cribado virtual 2 4

7.2 Casos de estudio
7.3 Generacion de un flujo de trabajo

8. Integracion de Técnicas y Proyectos Libres

8.1 Integracion de técnicas de disefio de farmacos (farmacéforo,
acoplamiento, dindmica molecular, ADME)

8.2 Metodologias para el disefio de proyectos de investigacién en

8 farmacos 2 4

8.3 Desarrollo de proyectos libres: eleccion de problemas, disefio de
experimentos in silico, analisis de datos

8.4 Presentacion y discusion de proyectos: comunicacion cientifica y
presentacion de resultados

8.5 Evaluacion y retroalimentacion de proyectos

Total de horas tedricas: 16
Total de horas précticas: 32
Suma total de horas: 48
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Sugerencias didacticas: Mecanismos de evaluacion del aprendizaje de los alumnos:
Exposicion oral Examenes parciales (X)

Practicas de campo
Otras:

(X)
Exposicion audiovisual (X) Examen final escrito (X)
Ejercicios dentro de clase (X) Trabajos y tareas fuera del aula (X)
Ejercicios fuera del aula (X) Exposicion de seminarios por los alumnos  ( X)
Seminarios () Participacion en clase ()
Lecturas obligatorias (X) Asistencia ()
Trabajo de investigacion (X) Seminario ()
Practicas de taller o laboratorio (X) Ofras: ()

()

()
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