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DESCRIPCION DE LA ASIGNATURA

El docking se centra en predecir y analizar las interacciones entre una molécula pequefia (ligando) y una
macromolécula, como una proteina (receptor). Se utiliza ampliamente en el descubrimiento de farmacos y la
investigacién de interacciones molécula-receptor, donde se busca identificar moléculas candidatas que puedan
unirse selectivamente a una proteina objetivo.

OBJETIVO
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El objetivo de esta asignatura es que el alumno sepa encontrar la orientacion y la conformaciéon mas favorable del
ligando en el sitio activo del receptor, lo que podria implicar la formacién de un complejo estable.

CONOCIMIENTOS PREVIOS

Es recomendable tener una base sélida en biologia molecular, quimica y bioinformatica. Ademas de estos
conocimientos fundamentales, es beneficioso tener una comprension general de los principios de disefio de
farmacos y la relacion estructura-actividad. Esto implica conocer los conceptos de moléculas pequefias, ligandos,
interacciones farmaco-receptor y propiedades farmacoldgicas.

CONTENIDOS

Estudio del acoplamiento molecular.

Estudio de interacciones entre moléculas.

Busqueda en bases de datos especificas.

Procesamiento de datos y disefio de moléculas bioactivas.

ACTIVIDADES FORMATIVAS

AF1 - Clases presenciales (clases magistrales, seminarios y mesas redondas, exposicion de trabajos, etc....)
AF2 - Tutorias individuales y/o en grupo

AF3 - Clases précticas en aula con portatiles y/o aula informatica

AF4 - Aula Virtual (foros; entrega de tareas, trabajos individuales y/o grupales; material de estudio)

DISTRIBUCION DE LOS TIEMPOS DE TRABAJO

ACTIVIDAD PRESENCIAL TRABAJO AUTONOMO/ACTIVIDAD NO
PRESENCIAL
25 horas 50 horas

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Utilizar las principales aplicaciones informéaticas disponibles para el disefio de farmacos y los protocolos de Drug
Discovery.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE ESPECIFICOS

Comprender los principios y conceptos fundamentales detras del docking.

Comprender y manejar las herramientas de docking.
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Analizar e interpretar los resultados del docking.

SISTEMA DE EVALUACION DEL APRENDIZAJE

Todos los exdmenes en convocatoria ordinaria y extraordinaria se realizaran de forma presencial, siempre y
cuando la situacidn sanitaria lo permita. En caso de que las recomendaciones sanitarias nos obliguen a volver a un
escenario de docencia en remoto los pesos del sistema de evaluacién no se veran afectados. El examen
presencial se sustituird por un examen en remoto con herramientas que garanticen la autenticidad de la prueba.
En cualquier convocatoria, sistema de evaluacion o situacién sanitaria, la asignatura se supera obteniendo una
puntuacion minima de 5 en las calificaciones CAL1 y CAL2 descrita en los siguientes apartados:

CONVOCATORIA ORDINARIA:

CAL1 - Pruebas y examenes de contenido tedrico y/o practico: 50%

CAL2 - Trabajos, proyectos y resolucion de casos practicos: 40%

CALS - Participacion en clases tedricas y practicas, aula virtual, tutorias: 10%

CONVOCATORIA EXTRAORDINARIA:

Como norma general se conservaran las calificaciones de las distintas partes aprobadas en la convocatoria
ordinaria. En el supuesto de no haber superado una o mas partes de la asignatura en convocatoria ordinaria:
CALL - Se realizard un nuevo examen de contenido teorico y/o practico: 50%

CAL2 - Se volveran a presentar los trabajos, proyectos y resolucién de casos practicos suspensos realizados
durante el semestre: 40%

CAL3 — Se mantendr4 la evaluacién obtenida en la Convocatoria Ordinaria.

PLAZOS DE PRESENTACION DE TRABAJOS
El tiempo destinado para la realizacion y entrega de trabajos sera anunciado en el aula virtual con antelacion
suficiente. Los trabajos entregados fuera de plazo seran calificados con cero.

CRITERIOS GENERALES DE VALORACION DE ACTIVIDADES
“Las conductas de plagio, asi como el uso de medios ilegitimos en las pruebas de evaluacion, seran sancionados
conforme a los establecido en la Normativa de Evaluacion y la Normativa de Convivencia de la Universidad.”

BIBLIOGRAFIA Y OTROS RECURSOS

Basica

AUTORES VARIOS Tutoriales y/o manuales especificos
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