32533 - BIOQUIMICA COMPUTACIONAL

Informacién de la asignatura
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Titulacién: 616 - Master en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2013)
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751 - Master en Quimica Teérica y Modelizacion Computacional Europeo

762 - Méster en Quimica Tedrica y Modelizacion Computacional (2021)

Centro: 104 - Facultad de Ciencias

Curso Académico: 2021/22

1. Detalles de la asignatura

1.1. Materia

Bioquimica Computacional.
1.2. Carécter

Optativa

1.3. Nivel

Méster (MECES 3)

1.4. Curso

1

1.5. Semestre

Anual

1.6. Niumero de créditos ECTS

5.0

1.7. Idioma

English

1.8. Requisitos previos

No hay.

Codigo Seguro de Verificacion: |Fecha: | 05/07/2021
Firmado por: Esta guia docente no estara firmada mediante CSV hasta el cierre de actas
Url de Verificacion: |Pégina: | 1/4

1/4




1.9. Recomendaciones

No hay.

1.10. Requisitos minimos de asistencia
La asistencia a las clases es obligatoria.

1.11. Coordinador/a de la asignatura

https://autoservicio.uam.es/paginas-blancas/

1.12. Competencias y resultados del aprendizaje

1.12.1. Competencias

BASICAS Y GENERALES:

CB6 - Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion
de ideas, a menudo en un contexto de investigacion.

CBY7 - Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su capacidad de resolucion de problemas en entornos
nuevos o poco conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con su area de estudio.

CBS8 - Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de
una informacién que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre las responsabilidades sociales y éticas vinculadas
a la aplicacién de sus conocimientos y juicios.

CB9 - Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones y los conocimientos y razones ultimas que las sustentan a
publicos especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigtiedades.

CB10 - Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les permitan continuar estudiando de un modo que
habra de ser en gran medida autodirigido o auténomo.

CGOL1 - Los estudiantes son capaces de fomentar, en contextos académicos y profesionales, el avance tecnoldgico y cientifico
dentro de una sociedad basada en el conocimiento y en el respeto a: a) los derechos fundamentales y de igualdad de
oportunidades entre hombres y mujeres, b) los principios de igualdad de oportunidades y accesibilidad universal de las
personas con discapacidad y c) los valores propios de una cultura de paz y de valores democraticos.

CGO02 - Los estudiantes son capaces de resolver problemas y tomar decisiones de cualquier indole bajo el compromiso con la
defensa y practica de las politicas de igualdad.

TRANSVERSALES:

CTO1 - El/la estudiante es capaz de adaptarse a diferentes entornos culturales demostrando que responde al cambio con
flexibilidad.

CTO02 - El/la estudiante es organizado en el trabajo demostrando que sabe gestionar el tiempo y los recursos de que dispone.
CTO3 - El/la estudiante posee capacidad de andlisis y sintesis de tal forma que pueda comprender, interpretar y evaluar la
informacion relevante asumiendo con responsabilidad su propio aprendizaje o, en el futuro, la identificacion de salidas
profesionales y yacimientos de empleo.

ESPECIFICAS:

CEO01 - Los estudiantes demuestran su conocimiento y comprension de los hechos aplicando conceptos, principios y teorias
relacionadas con la Quimica Teodrica y Modelizacion Computacional.

CEO03 - Adquiere una vision global de las distintas aplicaciones de la Quimica Tedrica y modelizaciéon en campos de la Quimica,
Bioquimica, Ciencias de Materiales, Astrofisica y Catalisis.

CEO04 - Comprende los fundamentos tedéricos y practicos de técnicas computacionales con las que puede analizar la estructura
electronica, morfolégica y estructural de un compuesto e interpreta adecuadamente los resultados

CEOQ5 - Manejar las principales fuentes de informacion cientifica relacionadas con la Quimica Teérica y Modelizacion
Computacional, siendo capaz de buscar informacion relevante en quimica en paginas web de datos estructurales, de datos
experimentales quimico fisicos, en bases de datos de calculos moleculares, en base de datos bibliogréaficas cientificas y en la
lectura critica de trabajos cientificos.

CEZ25 - Los estudiantes adquieren los conocimientos practicos necesarios para llevar a cabo estudios en sistemas bioquimicos
utilizando simulaciones computacionales.

1.12.2. Resultados de aprendizaje

Conocer las principales caracteristicas de la estructura de las moléculas biolégicas y de las interacciones que la determinan.
Comprender las bases tedricas de las principales técnicas utilizadas en la simulacion de biomoléculas y ser capaces aplicar
estas técnicas a casos sencillos. Reconocer las limitaciones de cada método de modelizacién y saber elegir el mas adecuado
para resolver un problema concreto.

1.12.3. Objetivos de la asignatura
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1.13. Contenidos del programa

1. Introduccion. Biomoléculas y sus propiedades. Bases de datos estructurales de biomoléculas. Relacién estructura-energia:
Modelizacién de biomoléculas.

2. Superficies de energia potencial en biomoléculas. Mecanica Molecular. Campos de fuerzas de Mecéanica Molecular.
Exploracion conformacional. Minimizacion: Coordenada de reaccion. Métodos de Dindmica Molecular y Monte Carlo. Métodos
de prediccién de estructura.

3. Métodos avanzados de Dinamica Molecular. Dindmica Molecular ab-initio Born-Oppenheimer y método hibridos QM/MM.
Técnicas de mejora del muestreo confomacional, calculos de energia libre y Metadinamica. .

4. Modelos mixtos QM/MM. Inmersion electrostatica y polarizable. Modelos continuos de solvatacion. Extension a estados
excitados. .

5. Relaciones estructura-actividad. Descriptores moleculares. Relaciones cuantitativas estructura-actividad (QSAR).

6. Interacciones proteina-ligando. Técnicas de docking..

1.14. Referencias de consulta

- Molecular Modeling and Simulation: An Interdisciplinary Guide
- Tamar Schlick Springer Understanding Molecular Simulation, Second Edition: From Algorithms to Applications Daan Frenkel -
Academic Press Essentials of Computational Chemistry: Theories and Models Chris Cramer Wiley

2. Metodologias docentes y tiempo de trabajo del estudiante

2.1. Presencialidad

#horas
Porcentaje de actividades presenciales (minimo 33% del 50
total)
Porcentaje de actividades no presenciales 75

2.2. Relacién de actividades formativas

Actividades presenciales N° horas
Clases tedricas en aula 20
Seminarios
Clases practicas en aula 20

Practicas clinicas

Practicas con medios informaticos
Practicas de campo

Practicas de laboratorio

Practicas externas y/o practicum
Trabajos académicamente dirigidos
Tutorias 10
Actividades de evaluacion

Otras
Leccidon Magistral: El profesor expondra los contenidos del curso en sesiones presenciales de dos horas basandose en los
materiales docentes publicados en la plataforma Moodle.

Docencia en red. Se utilizara las distintas herramientas que ofrece la plataforma Moodle (https://posgrado.uam.es).
Publicacion de contenidos de la asignatura, herramientas de trabajo en grupo: foros de discusion y wiki, correo electrénico.

Clases en aula de informatica. La docencia se impartira en un aula de informatica. Las clases, en sesiones de tres horas,
incluirdn una introduccién tedrica breve, en la que el profesor o profesora expondra los conceptos bésicos, y aplicaciones
practicas, y una parte practica, en la que el estudiante aprendera a través de la resolucion de casos practicos.

Tutorias. El profesor realizara tutorias individuales o con grupos reducidos sobre cuestiones puntuales que los estudiantes
puedan plantear.

Informes o memorias escritas: Orientacidn y supervision en la preparacion de informes o memorias escritas.

3. Sistemas de evaluacion y porcentaje en la calificacion final

3.1. Convocatoria ordinaria

El aprendizaje y la formacion adquirida por el estudiante seran evaluados a lo largo de todo el curso, intentando que el
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https://posgrado.uam.es).

estudiante avance de forma regular y constante en la asimilacion de los contenidos de la asignatura.

La nota final de la asignatura se basara en los ejercicios, trabajos y discusién de los mismos que se ira realizando durante el
curso. Dichos trabajos se puntuaran en base a los siguientes porcentajes:

- 10 % la asistencia y participacion en clase,

- 90% realizacion y defensa de un caso practico. Parte de este porcentaje podra aplicarse a la realizacion de controles.

3.1.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %
Examen final (maximo 70% de la calificacién final o el
porcentaje que figure en la memoria)
Evaluacién continua

3.2. Convocatoria extraordinaria

Se realizara un examen final Unico que sera de caracter tedrico y practico, y que abarcara los contenidos de toda la asignatura.

La parte préactica constara de un trabajo individual que tiene que realizar el estudiante con los programas utilizados a lo largo
del curso. La puntuacion en la convocatoria extraordinaria se realizard en base a los siguientes porcentajes:

- 60 % el examen tedrico,

- 40 % el examen préctico.

3.2.1. Relacién actividades de evaluacion

Actividad de evaluacion %
Examen final (maximo 70% de la calificacion final o el
porcentaje que figure en la memoria)
Evaluacién continua

4. Cronograma orientativo

Por favor, comprobar el horario oficial publicado en la pagina web del Master.
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