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DESCRIPCIO

BREU DESCRIPCIO | JUSTIFICACIO

La R+D+i en la industria farmacéutica és un procés multidisciplinari que implica a quimics,
farmacéutics, metges, bidlegs, entre d’altres. Juntament amb la teoria i 'experimentacio, la
simulacio és el tercer pilar del coneixement cientific. Des de dels anys 90, I'evolucié de de la
computacié ha permés la incorporacido d’eines molt efectives per al disseny de nous
compostos actius: el disseny assistit per ordinador.

La modelitzacié molecular és un camp multidisciplinari: informatica, ciéncia de la informacio,
matematiques, fisica, quimica, bioquimica, farmacia i altres ambits relacionats. L’assignatura
presenta les principals técniques i metodologies utilitzades en Quimica Farmacéutica, des
del punt de vista del disseny de nous farmacs i principis actius.

COMPETENCIES *

Competéncies Generals:

e G-1 Identificar, dissenyar, obtenir, analitzar, controlar i produir farmacs i
medicaments, aixi com altres productes i matéries primeres d'interes sanitari d'us
huma o veterinari.

e (G-3: Saber aplicar el métode cientific i adquirir habilitats en el maneig de la legislacio,
fonts d'informacio, bibliografia, elaboracié de protocols i altres aspectes que es
consideren necessaris per recopilar i interpretar dades com el disseny i avaluacio
critica d'assajos pre-clinics i clinics.

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (materia, modul /o pla
d'estudis).
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e G-16 Demostrar capacitat per a la comunicacié oral i escrita en anglés.

e G-17: Tenir destreses informatiques suficients per manejar processadors de text, fulls
de calcul, bases de dades, presentacions i recerca per internet. Coneixer la situacioé
actual de la telematica en relacié amb les ciéncies de la salut.

Competéncies Especifigues:

e E-Q1 Identificar, dissenyar, obtenir, analitzar i produir principis actius, farmacs i
altres productes i materials d'interés sanitari.

e E-Q8 Conéixeri comprendre la naturalesa i comportament dels grups funcionals en
molécules organiques.

e E-FM2 Aplicar tecniques computacionals i de processament de dades en relacio a
informacio referent a dades fisiques, quimiques i bioldgiques.

Competéencies Transversals de Nivell de Master:

e T-1M Tenir coneixements avancgats i demostrar, en un context dinvestigacio
cientifica i tecnologica o altament especialitzat, una comprensié detallada i
fonamentada dels aspectes teorics i practics i de la metodologia de treball en un o
més camps d'estudi.

e T-2M Ser capacos de controlar i predir I'evolucio de situacions complexes o formular
judicis a partir d'informacié incompleta mitjangant el desenvolupament de noves i
innovadores metodologies de treball adaptades a Il'ambit cientific/investigador,
tecnologic o professional concret, en general multidisciplinari, en el qual es
desenvolupi la seva activitat.

e T-3M Demostrar I'autonomia suficient com per participar en projectes d'investigacio i
col-laboracions cientifiques o tecnologiques dins el seu ambit tematic, en contextos
interdisciplinaris i, si s’escau, amb una alta component de transferéncia del
coneixement.

REQUISITS PREVIS *

Es recomana tenir coneixements previs de Quimica Organica i Determinaci6 Estructural

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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CONTINGUTS

Capitol 1: Ordinadors i representacions moleculars
1.1 Quimica Computacional; 1.2 Supercomputacio; 1.3 Programes, suites & bases de dades;
1.4 Visualitzaci6; 1.5 Representacié molecular; 1.6 Tipus de fitxers; 1.7 Bases de dades.

Capitol 2: Mecanica molecular
2.1 Mecanica molecular; 2.2 Force Field.

Capitol 3: Propietats i descriptors moleculars
3.1 Descriptors moleculars; 3.2 Fingerprints; 3.3 Farmacofors; 3.4 Semblanga o distancia
quimica entre molécules.

Capitol 4: Quimioinformatica

4.1 Estratégies pel disseny de farmacs; 4.2 Métodes QSPR/QSAR; 4.3 Camps moleculars;
4.4 Cerca farmacoforica; 4.5 Sistemes biomoleculars; 4.6 Docking molecular; 4.7 Dinamica
molecular; 4.8 Diseny De Novo; 4.9 Hit to Lead.

Capitol 5: Explorant I'espai conformacional
5.1 Algoritmes d’optimitzacio; 5.2 Coordenades de reaccio; 5.3 Analisis conformacional; 5.4
Explorant la superficie d’energia potencial.

Capitol 6: Mecanica quantica, métodes ab initio
6.1 Limitacions de la fisica classica; 6.2 Postulats de la mecanica quantica; 6.3 Calculs “Ab
initio”. Hartree-Fock; 6.4 Fonts d’error en els calculs; 6.5 Métodes Post-HF; 6.6 Métodes
semiempirics; 6.7 Seleccié del métode de calcul.

Capitol 7: Desenvolupament de farmacs
7.1 La recerca en la industria farmacéutica; 7.2 Fases en el desenvolupament de farmacs;
7.3 Dianes terapéutiques, models i mecanismes; 7.4 Estudi dels compostos candidats.

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (materia, modul /o pla
d'estudis).
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METODOLOGIA

ACTIVITATS FORMATIVES

Activitats Formatives * activitats Formatives Credits * o
(Memoria GF) (Sigma) ECTS Competencies
Sessions teoriques Sessions d'exposicio de 1,8 G-1, G-3, G-16, G-17,
conceptes E-Q1, E-Q8, E-FM2,
T-1M, T-2M, T-3M
Resolucio d'exercicis i Sessions de resolucio - -
problemes d'exercicis, problemes i
casos(1)
Activitats integradores del | Seminaris 0,4 G-1, G-3, G-16, G-17,
coneixement: casos, E-Ql, E-Q8, E-FM2,
seminaris, treballs dirigits i T-1M, T-2M, T-3M
aprenentatge cooperatiu
ISessmr_]s practigues: Treball practic/laboratori . )
aboratori 0 simulacions
- Presentacions (2) i i
l.EStUdi Rl Activitats d'estudi personal 37 G-1, G3, G-16, G-17,
SETlus per part dels estudpiants E-Ql, E-Q8, E-FM2,
T-1M, T-2M, T-3M
Activitats d'avaluacio Activitats d'avaluacio 0,1 G-1, G-3, G-16, G-17,
(examens, controls de E-Q1, E-Q8, E-FM2,
seguiment ...) T-1M, T-2M, T-3M
TOTAL 6,0

GF: Grau en Farmacia

(1) En el GF lepigraf de "casos" de la fitxa de l'assignatura en Sigma esta inclos en "activitats
integradores del coneixement "
(2) Al GF l'epigraf "presentacions" de la fitxa de l'assignatura en Sigma esta inclos en "Activitats
integradores del coneixement"

* Aguestes caracteristiques no es poden modificar sense l'aprovacio dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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EXPLICACIO DE LA METODOLOGIA DIDACTICA

1. Meétode expositiu. Llicd magistral participativa, treball a través de les exposicions
dels diferents continguts teoric-practics i implicant a I'estudiant amb la combinacié
d'activitats i d’exercicis a l'aula. Incentivant l'alumne a formular preguntes que
comportin un raonament personal. Exposicié de continguts, explicacié i demostracio
de capacitats, habilitats i coneixements a l'aula a través de mitjans audiovisuals.

3. Simulacions: aprenentatge basat en el procés d'utilitzar un model d'un sistema real i
dur a terme experiéncies amb ell, amb la finalitat d'adquirir determinades habilitats,
comprendre el comportament del sistema. Les activitats es realitzen a l'aula, sala de
demostracions o0 espais amb equipament especialitzat com els laboratoris, sales
d'informatica, sales de simulaci6 o sales de demostracions, supervisades pel
professor. Les visualitzacions poden ser informatiques, sobre models anatomics,
casos clinics, analisis diagnostiques, problemes, etc.

4. Resolucié d'exercicis o problemes, desenvolupant solucions adequades
mitjancant la realitzacié de rutines, aplicant féormules o algoritmes i interpretant
resultats. Es sol utilitzar com a complement de la lligé magistral.

5. Aprenentatge basat en problemes o casos, Permetent que els estudiants
experimentin, assagin i indaguin sobre la naturalesa de situacions, fenomens i
activitats quotidianes fomentant I'analisi, el treball en equip i la presa de decisions.

7. Activitats d'avaluacio. Exercicis per avaluar el grau d'assumpci6 de les
competéncies (coneixements, habilitats, valors) per part dels alumnes. De forma
continuada o puntual.

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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AVALUACIO
METODES D'AVALUACIO
Métodes d'avaluacio6 * Métodes d'avaluacio Pes * (2) | Competéncies
(Memoria GF) (Sigma)
G-1, G-3, G-16, G-17,
Examen final Examen final 50% E-Q1, E-Q8, E-FM2,
T-1M, T-2M, T 3M
= Examen/s parcial/s (1) - -
Seguiment de G-1, G-3, G-16, G-17,
I'aprenentatge (inclou E-Q1, E-Q8, E-FM2,
controls, Casos, EXerCiCis, | , .. i e do seguiment 20% T-1M, T-2M, T 3M
problemes, participacio,
avaluacio On-line,
autoavaluacio)
Treballs i presentacions G-1, G-3, G-16, G-17,
Treballs i presentacions 30% E-Q1, E-Q8, E-FM2,
T-1M, T-2M, T-3M
Treball practic o Treball experimental o de
experimental camp i i
Avaluacio TFG Projectes - -
Practiques externes
(practiques tutelades i Valoraci6 de I'empresa o
practiques orientades a la | institucio i i
mencid)
- Participacio (1) - -
100%

GF: Grau en Farmacia

1) En el GF els epigrafs "Examen/s parcial/s" i "la Participaci¢” de la fitxa de I'assignatura en Sigma
estan inclosos en "Seguiment de |'aprenentatge”

(2) Els valors poden oscil-lar £5% respecte el valor definit en la memoria del GF (sumatori final 100%)

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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RESULTATS DE L'APRENENTATGE

e Coneéixer el procés del Disseny Molecular (Farmacs) assistit per ordinador.
o Demostrar el coneixement de les eines computacionals disponibles corresponents.
e Saber establir relacions estructura propietat/activitat (QSPR/QSAR)

QUALIFICACIO

Primera convocatoria

La qualificacié de I'assignatura considera:

- Examen final (EF) (50%)

- Activitats de seguiment (AS) (25%)

- Treballs i presentacions (T) (25%)

Totes es qualifiqguen sobre 10.

Per poder-se presentar a I'examen final és condicié indispensable que la nota dels treballs i
presentacions (T) sigui major o igual a 5,0. En cas contrari, haura de recuperar préviament la
nota dels treballs i presentacions.

La nota final (NF) es calcula mitjancant la férmula seguent.

NF = 50% EF + 25% AS + 25% T

La nota de I'examen final ha de ser igual o superior a 4,0 para fer mitjana dins la formula de
calcul de la nota final.

L’assignatura s’aprova si la nota final és igual o superior a cinc.

Segona convocatoria

En cas de no haver assolit la nota minima de 5,0, s’haura de realitzar un examen de
recuperacio (ER) (del qual s’obtindra una nota ER) que substitueix a EF. Les qualificacions
obtingudes en AS i T es mantenen.

* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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La nota final es calcula:
NF =50% ER + 25% AS +25% T

La nota de I'examen de recuperacio ha de ser igual o superior a 4,0 per poder fer mitjana
dins la féormula de calcul de la nota final.

L’assignatura s’aprova si la nota final és igual o superior a cinc.
Segulients convocatories

En cas de no superar I'assignatura en segona convocatoria, no se conservara cap nota pel
curs seglent i s’avaluara en un examen final Unic que inclogui tots els continguts de
I'assignatura.

L’assignatura s’aprova si la nota final és igual o superior a cinc.

AVALUACIO DE LES COMPETENCIES

Per a l'avaluaci6é de les competéncies G-1, G-3, G-16, G-17, E-Q1, E-Q8, E-FM2, T-1M, T-2M,
T-3M s'utilitzara com a indicador la nota de l'assignatura.
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* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla
d'estudis).
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* Aquestes caracteristigues no es poden modificar sense l'aprovacido dels organs
responsables de les estructures academiques de nivell superior (matéeria, modul i/o pla

d'estudis).



