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Programa de estudio de experiencia educativa

I. Area académica

Area Académica Técnica

2.-Programa educativo

Quimico Farmacéutico Bidlogo

3.- Campus

Xalapa y Orizaba-Coérdoba

4.-Dependencia/Entidad

Facultad de Quimica Farmacéutica Biologica/Ciencias Quimicas

- 6.-Nombre de la experiencia 7.- Area de formacién
5.- Codigo . . -
educativa Principal | Secundaria
QFBI 18019 Modelado de biomoléculas T AFEL

8.-Valores de la experiencia educativa

Créditos Teoria Practica \ Total horas Equivalencia (s)
6 0 6 90 Ninguna
9.-Modalidad 10.-Oportunidades de evaluacién

Taller AGJ= Cursativa

I I.-Requisitos

Pre-requisitos Co-requisitos
Ninguno Ninguno

I12.-Caracteristicas del proceso de ensefianza aprendizaje

Individual / Grupal Maximo Minimo

Grupal 40 10
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13.-Agrupacion natural de la
Experiencia educativa 14.-Proyecto integrador
Academia de Biomédicas Imnunologia y biologia molecular aplicada
15.-Fecha

Elaboracion Modificacion Aprobacion

Enero 2020 --- Junio 2020

16.-Nombre de los académicos que participaron

Los académicos pertenecientes a la Academia de Biomédicas de la region Xalapa y
Orizaba - Cérdoba

|1 7.-Perfil del docente

Licenciatura en QFB, preferente con posgrado en el area

18.-Espacio 19.-Relacion disciplinaria

Interfacultades Interdisciplinario

20.-Descripcion

Esta experiencia educativa se localiza en el AFT Optativa, cuenta con 0 horas tedricas,
6 horas practicas y 6 créditos, que integran el plan de estudios 2020.
Su proposito es que el estudiante aplique las metodologias computacionales para el
modelado de biomoléculas y farmacos, estableciendo la relacion estructura-actividad,
para su desarrollo se proponen estrategias metodoldgicas basadas en la implementacion
de habilidades de razonamiento critico y pensamiento cientifico, blusqueda de
informacion, trabajo en equipo. Por lo tanto, el desempefio de la unidad de competencia
se evidencia en forma integral, tomando en cuenta examenes, discusién de articulos de
divulgacion cientifica, tareas y un proyecto de investigacion.

21.-Justificacion

Esta experiencia educativa permite al Quimico Farmacéutico Bidlogo aplicar
metodologias computacionales para el andlisis conformacional de diversos compuestos
quimicos con actividad biolégica y estudiar las principales interacciones
intermoleculares responsables de unién con el blanco terapéutico. Estos conocimientos
le permitiran desarrollar soluciones a las diversas problematicas en el area de
biofarmacéutica, con una actitud de servicio, responsabilidad y honestidad.
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22.-Unidad de competencia

El estudiante aplica los conocimientos de modelado molecular utilizando los métodos
computacionales, estableciendo las principales interacciones intermoleculares
responsables de la union farmaco-receptor, haciendo una busqueda de los sitios activos
de biomoléculas, asi como las relaciones estructura actividad y el acoplamiento
molecular automatizado, basado en la mecanica molecular, con el fin de entender las
principales funciones de las biomoléculas a nivel molecular con autonomia, creatividad
y tolerancia.

23.-Articulacion de los ejes

Los alumnos reflexionan, individualmente y en equipo en un marco de orden y respeto
mutuo, sobre los conocimientos de actividad de las biomoléculas, haciendo la bisqueda
de sitios activos para interacciones de interés, realizando ejercicios de aplicacion e
interpretando los resultados de forma escrita y practica con responsabilidad y

honestidad. Finalmente discuten en equipo sus resultados.

24.-Saberes

Teobricos

Heuristicos

Axiolégicos

INTRODUCCION

* Estabilidad de biomoléculas
* Los bioprocesos desde el
punto de vista molecular

* Principales biomoléculas.

QUIMICA
SUPRAMOLECULAR

* Fundamentos

* Anfitrion-huésped

* Preorganizacion y
complementariedad

* Selectividad termodinamica y
cinética

* Interacciones
intermoleculares

* Reconocimiento molecular
de:

Cationes

Aniones

Moléculas neutras

* Autoensamblaje y efecto
plantilla

Reconoce la actividad
biolégica de algunas
biomoléculas, asi como
las reacciones quimicas
y bioquimicas necesarias
para que una célula lleve
a cabo su funcion.

Entiende conceptos
basicos de la quimica
supramolecular, conoce

el modelo llave-
cerradura e identifica la
importancia del
reconocimiento
molecular en los
sistemas biologicos, asi
como en la
construccion de
ensambles

biomoleculares.

e Responsabilidad

cognitiva

e Seguridady
cuidado

e Apertura al
dialogo

e Colaboracion
responsable

e Autocritica
cognitiva

e Compromiso
ético

e Constancia en las
actividades

e Disposicion al
trabajo
colaborativo

e Respeto a las
opiniones
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INTRODUCCION A LA
QUIMICA
COMPUTACIONAL

* Fundamentos

* Mecanica molecular

* Calculos semiempiricos

* Calculos Ab initop

* Teoria de los funcionales de
la densidad (DFT)

MODELADO
MOLECULAR

* Introduccién

* Conceptos basicos

* Determinacion de los
minimos energéticos de
biomoléculas

* Determinacion de
propiedades fisicas de las
biomoléculas

DISENO
COMPUTACIONAL
*Introduccion

* Bases de datos: Bibliotecas
de compuestos bioactivos

* Espacio quimico

* Relaciones cuantitativas
estructura-actividad

* Acomplamiento molecular
automatizado (Docking)

Comprende la
diferencia de los
métodos

computacionales para la
optimizacion molecular
basada en la mecanica
cuantica y en la
mecanica molecular.

Comprende la
importancia y
principales aplicaciones
del modelado molecular

asistido por
computadora para
ayudar a  resolver
problemas quimicos

como son la disposicion
espacial de los atomos
en las biomoléculas.

Comprende y analiza los
conceptos basicos de
bioinformatica, siendo
capaces de manejar e
interpretar técnicas
computacionales

asociadas en el
descubrimiento, diseno
y desarrollo de
compuestos bioactivos.

25.-Estrategias metodologicas

De aprendizaje De ensefianza

Investigacion documental
Reportes de lectura
Discusion de problemas

Aprendizaje basado en TIC
Modelaje
Simulacién

Exposicion con apoyo tecnolégico variado | e

Aprendizaje basado en problemas (ABPs) | e

previos

Atencion a dudas y comentarios
e Explicacion de procedimientos
e Recuperacion de saberes

Lectura comentada
e Asesorias grupales
e Discusion dirigida
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e Lectura e interpretacion de textos e Organizacion de grupos
e Aprendizaje autonomo

26.-Apoyos educativos

Materiales didacticos Recursos didacticos
e Software e Proyector/caindn
e Paginas web e Pizarron
e Presentaciones e Computadoras

27.-Evaluacion del desempeiio

Evidencia (s) de Criterios de Ambito(s) de

= ~ Y Porcentaje

desempeiio desempeiio aplicacion

Examen Responder Aula 40

correctamente

Discusion de Comprension y Aula 20

articulos exposicion

Tareas Entregar en tiempo y Extractase 20
Proyecto de forma Aula 20
investigacion Cumplir con requisitos

establecidos

28.-Acreditacion

Para acreditar esta EE el estudiante debera haber presentado con idoneidad y
pertinencia cada evidencia de desempeno, es decir, que en cada una de ellas haya
obtenido cuando menos el 60%, ademas de cumplir el porcentaje de asistencia
establecido en el estatuto de alumnos 2008.

29.-Fuentes de informacion

Basicas

e J. M. Lehn, (1995) Supramolecular Chemistry, Concepts and perspectives, VCH,
Within.

e J.W. Steed, J.L. Atwood, (2009) Supramolecular Chemistry, Wiley-Sons, England
2da. Ed.

e H. G. Schneider, (2012) Applications of Supramolecular Chemistry, CRC Prees,.

e FrankJensen (2017), Introduction of Computational Chemistry, 3ra Ed.,, Ed. Wiley,

e Errol Lewars (2016) Computational Chemistry, Introduction to the theory and
applications of molecular and Quantum Mechanics, 3a. ed,, Springer.
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e Warren ). Hehre, (2013) A Guide to Molecular Mehanics and Quantum Chemical
Calculations, Ed.Wavefuntion.

e Andrew R. Leach (2001), Molecular Modeling Principle and applications, , Ed
Prentice Hall,.

Complementarias
e Biblioteca Virtual

e Chenm W.L. (2006) Chemoinformatics: Past, present and future. J. Chem. Inf.
Model.

e Gasteiger, ] (2016) Chemoinformatics: Achievements and Challenges, a Personal
View, Molecules, , 21:151

e Gupta, S.P. (2006), QSAR and molecular modeling studies in heterocyclic drugs, ,
Ed Springer-Verlag.




