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Competencias /

Resultados do titulo

Adquisicién de cofiecementos avanzados de quimica médica e as sUas aplicaciéns mais importantes no descubrimento de AM1 | BM1
farmacos. AM2 | BM2
AM3 | BM4

AM4 | BM7

BM10

BM11

Cofiecer as etapas necesarias para o desenvolvemento dun farmaco, que van dende o descubrimento de un composto activo = AM1 | BM1
a nivel de laboratorio ata a stia implantaciéon no mercado. AM2 | BM2
AM3 | BM4

AM4 | BM7

BM10

BM11

Cofiecer as principais dianas terapéuticas empregadas no descubrimento de farmacos. AM1 | BM1
AM2 | BM2

AM3 | BM4

AM4 | BM7

BM10

BM11

Cofiecer as ferramentas empregadas na identificacion e desefio de compostos cabeza de serie. AM1 | BM1
AM2 | BM2

AM3 | BM4

AM4 | BM7

BM10

BM11
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Coriecer as bases quimicas da optimizacion da actividade dun composto cabeza de serie. AM1 | BM1
AM2 | BM2

AM3 | BM4

AM4 | BM7

BM10

BM11

Contidos
Temas Subtemas

Tema 1. Aspectos xerais, definicions e conceptos basicos

Perspectiva histérica do descubrimento de farmacos. Etapas no descubrimento dun
farmaco. Catalisis enzimatica. Definicions e conceptos béasicos: agonismo,
antagonismo, analogos do estado de transicion, inhibicion reversible (competitiva, non
competitiva), inhibicion irreversible, sustratos suicidas. Exemplos ilustrativos.

Tema 2. Dianas terapéuticas

Clasificacion das dianas terapéuticas. Principais caracteristicas. Enzimas.
Transportadores de membrana. Canles i6nicos dependentes do voltaxe. Canles de
cations non selectivos. Receptores con canles iénicos intrinsecos. Receptores con
actividade enzimatica intrinseca. Receptores acoplados a proteinas citosélicas.

Receptores acoplados a proteina G. Receptores nucleares.

Tema 3. Estratexias para o descubrimento de farmacos I.

Desefio baseado na estructura

Evolucién do desefio baseado na estructura no descubrimento de farmacos. Aspectos
practicos da determinacion da estructura tridimensional dunha diana - cristalografia
de raios X para o desefio baseado na estructua. Aplicaciéons da RMN para o desefio
racional. Docking. Simulaciéns de dinamica molecular. QM/MM. Exemplos

significativos.

Tema 4. Estratexias para o descubrimento de farmacos II.

Cribado virtual e baseado en fragmentos.

Conceptos basicos no cribado virtual de candidatos. Bases de datos dispofiibles.
Aplicaciéns: identificaciéon de ligandos para unha diana ou de posibles dianas para un
ligando. Principios béasicos do desefio baseado en fragmentos. Seleccion de
candidatos mediante cristalografia de raios X. Outros métodos biofisicos de seleccién.

Exemplos ilustrativos.

Tema 5. Optimizacién de compostos cabeza de serie

Modificaciéns moleculares baseadas en reemprazamento isostérico. Restricion
conformacional e impedimento estérico en quimica médica. Ligandos homo e
heterodiméricos. Profarmacos. Cuantificacion da relaciéon Estrutura-Actividade
(QSAR).

Planificacion

Metodoloxias / probas Competencias / Horas lectivas Horas traballo Horas totais
Resultados (presenciais e autbnomo
virtuais)

Sesion maxistral Al A2 A3 A4 B1 B2 12 29 41
B4 B7 B10 B11

Seminario Al A2 A3 A4 B1 B2 7 14 21
B4 B7 B10 B11

Traballos tutelados Al A2 A3 A4 B1 B2 2 4 6
B4 B7 B10 B11

Proba obxectiva Al A2 A3 A4 B1 B2 3 3 6

B4
Atencion personalizada 1 0 1

*Os datos que aparecen na taboa de planificacion son de caracter orientativo, considerando a heteroxeneidade do alumnado

Metodoloxias
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Sesién maxistral

Seminario

Traballos tutelados

Proba obxectiva

Traballos tutelados

Seminario

Traballos tutelados

Seminario

Proba obxectiva
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Levaranse a cabo 12 sesions en clases maxistrais en grupo Unico onde se desenvolveran os contidos teéricos da materia.
Consistira maioritariamente en presentacioéns de Power-Point. Os alumnos teran, con suficiente antelacién, as copias das
correspondentes presentacions a través da plataforma Moodle da materia, co fin de que o alumno poida preparar previamente
a materia que se vai impartir, ademais de facilitar o seguimento das explicaciéns. Fomentarase en todo momento a

participacion interactiva do alumno. A asistencia a estas clases non é obrigatoria, pero € mais que recomendable.

Proponse levar a cabo 7 sesions de seminarios de grupo reducido onde os alumnos presentaran os traballos formulados polo
profesor. Habera unha quenda de debate e preguntas sobre o tema proposto tanto por parte dos alumnos como do profesor.
Os alumnos dispofieran con suficiente antelacion dos devanditos traballos a través da plataforma Moodle, para que os
elaboren antes do inicio destas clases. A asistencia a estas clases é obrigatoria.

Titorias programadas polo profesor e coordinadas polo Centro. Supofieran para cada alumno 2 horas. Propoéfiense
actividades como a supervision de traballos dirixidos, aclaracion de dibidas, etc. A asistencia a estas clases é obrigatoria

Levarase a cabo unha proba obxectiva que versara sobre a totalidade dos contidos da materia.

O alumno debe repasar os conceptos tedricos introducidos nos distintos temas utilizando o manual de referencia e o material
proporcionado polo profesor. Aqueles alumnos que encontren dificultades importantes & hora de traballar as actividades
propostas deben de acudir nas horas de titoria do profesor, co obxectivo de que este poida analizar o problema e axudar a

resolver as devanditas dificultades.

O profesor analizara con aqueles alumnos que non superen con éxito o proceso de avaliacion, e asi o desexen, as
dificultades encontradas na aprendizaxe dos contidos da materia. Tamén lles proporcionard material adicional (cuestions,

exercicios, exames, etc.) para reforzar a aprendizaxe da materia.

Cualificacion

Al A2 A3 A4 B1B2 Terase en conta o traballo realizado durante os traballos tutelados. Valoraranse os 10
B4 B7 B10 B11 seguintes elementos: Resolucion de problemas e casos practicos (4%), realizacion de
traballos e informes escritos (2%), exposicion oral [(traballos, informes, problemas e

casos practicos), 2%] e preguntas e cuestions orais durante o curso (1%).

Al A2 A3 A4 B1 B2 | Terase en conta o traballo realizado durante os seminarios. Valoraranse os seguintes 30
B4 B7 B10 B11 elementos: Resolucién de problemas e casos practicos (11%), realizacién de traballos
e informes escritos (7,5%), exposicion oral [(traballos, informes, problemas e casos
practicos), 7,5%] e preguntas e cuestions orais durante o curso (4%).
A1 A2 A3 A4B1 B2 | A proba obxectiva constara de cuestions tedricas, practicas e/ou teérico practicas, 60

B4 sobre a totalidade dos contidos do curso.

A presentacion ao exame final esta condicionada a participacion en polo menos o 80% das actividades docentes presenciais de asistencia obrigatoria

(seminarios e traballos tutelados).

Os alumnos repetidores teran 0 mesmo réxime de asistencia as clases que 0s que cursan a materia por primeira vez.
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Bibliografia basica - Camille Georges Wermuth (2008). The practice of medicinal chemistry, 3rd Ed. Amsterdam: Elsevier

- Graham L. Patrick (2013). An introduction to medicinal chemistry, 5th Ed. Oxford: Oxford University Press
- Donald J. Abraham &amp; David P. Rotella, Eds. (2010). Burger's medicinal chemistry, drug discovery and
development, 7th Ed. Wiley

Bibliografia complementaria | - E. J. Corey, B, Czako, L. Kurti (2007). Molecules and medicine. New Jersey: John Wiley and Sons

- K. C. Nicolaou, T. Montagnon, Eds. (2008). Molecules that changed the world. Weinheim: Wiley-VCH

- Edward R. Zartler &amp; Michael J. Shapiro, Eds. (2008). Fragment-based drug discovery, a practical approach.
Chichester: John Wiley &amp; Sons

- Roderick, E. Hubbard Ed (2006). Structure-based drug discovery, an overview. Cambridge: RSC-Publishing

- Robert A. Copeland (2005). Evaluation of enzyme inhibitors in drug discovery. New Jersey: Wiley-Interscience

- Celerino Abad-Zapatero (2013). Ligand efficiency indices for drug discovery. Amsterdam: Elsevier

Recomendacions

Materias que se recomenda ter cursado previamente

Quimica de Biomoléculas/610509014

Materias que se recomenda cursar simultaneamente

Materias que contindan o temario

Observacions

Recoméndase ter cofiecementos basicos na visualizacion da estrutura tridimensional das biomoléculas mediante programas de visualizacion tales

como Pymol, Mercury, etc. Recoméndase o manexo de bases de datos tales como Protein Data Bank (pdb), Expasy, etc.

(*)A Guia docente é o documento onde se visualiza a proposta académica da UDC. Este documento € publico e non se pode modificar,
salvo casos excepcionais baixo a revision do érgano competente dacordo coa normativa vixente que establece o proceso de elaboracion

de guias
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