PROCESO PARA EL DESARROLLO DE LAS ENSENANZAS DE
LA FACULTAD DE CIENCIAS DE LA UEx

Curso académico: Cadigo:
2024-25 P/CL009_FC_D002 FACULTADDECIENCIAS

VHIPERSIZAR BE EXTHEMARURA

PLAN DOCENTE DE LA ASIGNATURA

Identificacién y caracteristicas de la asignatura

Codigo 502701 Créditos ECTS 6
Denominacion Disefio de Farmacos
(espafiol)
Denominacion Drug Design
(inglés)
Titulaciones Biotecnologia
Centro Facultad de Ciencias
Semestre 62y 82 Caracter ‘ Optativo
Mddulo Optativo
Materia Disefio de Farmacos
Profesor/es
Nombre Despacho Correo-e Pagina web
Jaime Maria Merino Fernandez | DBQ6 jmmerino@unex.es

A CB s e TEnTs Bioguimica y Biologia Molecular

Departamento Bioguimica y Biologia Molecular y Genética

Edificio de Quimica ecintas@unex.es
Pedro Cintas Moreno P ©

(planta baja)

Area de conocimiento Quimica Orgénica
Departamento Quimica Orgénica e Inorgdnica
Profesor coordinador Jaime Maria Merino Fernandez

(si hay mas de uno)

Competencias

Competencias basicas

CB1 - Que los estudiantes hayan demostrado poseer y comprender conocimientos en un drea
de estudio que parte de la base de la educacion secundaria general, y se suele encontrar a un
nivel que, si bien se apoya en libros de texto avanzados, incluye también algunos aspectos que
implican conocimientos procedentes de la vanguardia de su campo de estudio.

CB2: Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una forma
profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la elaboracion y
defensa de argumentos y la resolucion de problemas dentro de su area de estudio.

CB3: Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexiéon
sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética.

CB4: Que los estudiantes puedan transmitir informacidn, ideas, problemas y soluciones a un
publico tanto especializado como no especializado.
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CB5: Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias
para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia.

Competencias generales

CG1 - Aptitud para seguir con aprovechamiento los cursos de posgrado que le faculten de
manera especifica en terrenos docentes, investigadores o profesionales.

CG2 - Capacidad para generar, adquirir y procesar, de manera autdénoma, informacion
relacionada con la Biotecnologia.

CG3 - Capacidad para planificar, ejecutar y criticar procesos de conocimiento en el ambito de
su actividad.

CG4 - Capacidad para aplicar conocimientos de ciencias y tecnologias basicas a sistemas
bioldgicos y sanitarios.

CG5 - Capacidad para identificar, formular y resolver problemas dentro de contextos amplios y
multidisciplinares, mediante la integracién de conocimientos y la participacion en equipos
multidisciplinares.

CG6 - Capacidad para analizar y valorar el impacto social y medioambiental de las soluciones
técnicas, comprendiendo la responsabilidad ética y profesional en el dmbito de |a
Biotecnologia.

CG7 - Capacidad para resolver problemas con iniciativa, toma de decisiones, autonomia y
creatividad.

CG8 - Capacidad de trasladar el aprendizaje tedrico a un contexto practico.

CG9 - Capacidad de auto-evaluacién para tomar consciencia de la necesidad de mantener
actualizados los conocimientos, habilidades y actitudes mediante un proceso de formacién
continua

Competencias transversales

CT1 - Aplicar los conocimientos adquiridos en el titulo a su desempefio laboral de una forma
profesional y rigurosa, asi como desenvolverse con seguridad en un laboratorio.

CT2: Utilizar y aplicar tecnologia de informacién y comunicacion (TIC) en el ambito formativo y
profesional.

CT3: Poseer y comprender la informacion de libros de texto avanzados y acceder a
conocimientos procedentes de la vanguardia del campo de estudio del titulo.

CT4: Desarrollar habilidades de aprendizaje, organizacion y planificacién, necesarias tanto para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia, como para el desempefio
profesional.

CT5: Interpretar, analizar y sintetizar datos e informacién relevante que permitan al alumno
desarrollar ideas, resolver problemas y emitir un razonamiento critico sobre temas importantes
de indole social, cientifica o ética.

CT6: Transmitir de forma eficaz resultados y conclusiones a un publico tanto especializado
como no especializado.

CT7: Expresarse correctamente de forma escrita y oral en la lengua nativa, asi como dominar
suficientemente un idioma extranjero, preferentemente el inglés.

CT8: Liderar o trabajar en equipo adaptandose positivamente a diferentes contextos y
situaciones.

CT9: Respetar los derechos fundamentales y de igualdad entre hombres y mujeres, asi como
adquirir un compromiso ético de respeto a la vida y al medio ambiente.
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Contenidos

Breve descripcidn del contenido

Fuentes de farmacos: productos naturales (vegetal, animal, microbiano) y sintéticos. Busqueda
y optimizacién de compuestos modelo (prototipos). Metodologias semi-cuantitativas y
cuantitativas (QSAR). Receptores. Curvas dosis-respuesta y estudio de la interaccion farmaco-
receptor. Agonistas y antagonistas: algunos ejemplos de relevancia terapéutica. Inhibicién
enzimatica. Profarmacos y sus aplicaciones. Antimetabolitos. Disefio de farmacos basados en
quimica combinatorial y ensayos de alta eficacia (high-throughput screening). Disefio basado en
la estructura de los ligandos. Disefio basado en la diana. Complejos farmaco-receptor.
Estereoquimica y accion farmacoldgica: farmacos quirales. Resolucidén cinética basada en
biocatalisis. Impacto de la biotecnologia en el descubrimiento de farmacos. Bioconjugados.
Tecnologias recombinantes. Tecnologias antisentido.

Temario de la asignatura

Denominacién del tema 1: Introduccién al descubrimiento y disefio de farmacos o drogas.
Contenidos del Tema 1: Consideraciones histdricas: medicina tradicional; Descubrimiento de
farmacos sin un modelo; Descubrimiento de un modelo: Ensayos aleatorios y no aleatorios,
Estudios metabdlicos, Observaciones clinicas, Aproximaciones racionales al descubrimiento de
un modelo. Etapas del desarrollo de un farmaco.

Denominacion del tema 2: Desarrollo de farmacos: modificacion del modelo.

Contenidos del Tema 2: Identificacion de la parte activa: el farmacoforo; Modificacién de
grupos funcionales; Relaciones estructura—actividad; Modificaciones estructurales:
homologacién, ramificacion, transformaciones anillo—cadena, bioisosterismo; Relaciones
estructura—actividad (SAR): pardmetros fisicoquimicos: efectos electrénicos (la ecuacion de
Hammett), efectos lipofilicos (la ecuacion de Hansch), efectos estéricos (la ecuacién de Taft),
correlaciones de los parametros fisicoquimicos con la actividad bioldgica, Curvas dosis-
respuesta. Caracteristicas. Eficacia (Emax). Potencia (DEsp). Tolerancia. Desensibilizacion.

Descripcidon de las actividades practicas del tema 2: Los contenidos practicos de este tema
estan relacionados con la tarea de la practica de simulacién bioinformatica relacionada con la
interaccidn farmaco-receptor.

Denominacién del tema 3: Relaciones cuantitativas estructura quimica-actividad bioldgica
(QSAR).

Contenidos del Tema 3: Correlacién de parametros fisicoquimicos con actividad bioldgica.
Anélisis de Hansch. Método Free y Wilson. Arbol de decisién de Topliss y graficos de Craig.
Metodologias QSAR- 3D. Mapeo de receptores.

Descripcién de las actividades practicas del tema 3: Los contenidos practicos de este tema
estan relacionados con la tarea de la practica de simulacion bioinformatica relacionada con la
interaccién farmaco-receptor.
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Denominacién del Tema 4: Receptores como dianas de farmacos.

Contenidos del Tema 4: Tipos de receptores. Tipos de accion farmacoldgica; dianas de la accion
farmacoldgica. |dentificacién de principales dianas; agonistas y antagonistas. Teorias de la
interaccién farmaco-receptor. Interacciones involucradas en la complejacion farmaco-receptor.
Quiralidad y actividad bioldgica. Concentracion, afinidad y actividad intrinseca.

Descripciéon de las actividades practicas del tema 4: Los contenidos practicos de este tema
estan relacionados con la tarea de la practica de simulacion bioinformatica relacionada con la
interaccién farmaco-receptor.

Denominacién del tema 5: Sistemas de disefio combinatorial de productos quimicos y escrutinio.
Contenidos del Tema 5: Sistemas de Disefio Combinatorial y Escrutinio. Sintesis combinatoria
en fase sélida. Codificacién de quimiotecas. High Throughput Screening. Estrategias para la
blusqueda de nuevos compuestos lideres (leads compounds). Aplicaciones.

Descripciéon de las actividades practicas del tema 5: Los contenidos practicos de este tema
estan relacionados con las tareas 1-4 de la practica de laboratorio.

Denominacién del tema 6: Gendmica y disefio de farmacos.

Contenidos del Tema 6: Farmacogendmica. Genes responsables de enfermedad. Identificacion
de blancos terapéuticos moleculares. Aplicacién en la industria farmacéutica. Seleccion de
individuos para pruebas clinicas. Medicina personalizada.

Denominacion del tema 7: Metabolismo e inactivacion de farmacos.
Contenidos del Tema 7: Introduccién. Métodos de estudio del metabolismo de farmacos.
Caminos de desactivacion y eliminacion de farmacos: biotransformaciones oxidativas,

reductivas e hidroliticas. Reacciones de conjugacion.

Denominacién del tema 8: Profarmacos: disefio y aplicaciones.

Contenidos del Tema 8: Concepto de profarmaco. Tipos de profadrmacos. Mecanismo de
activacién de profdrmacos. Profarmacos unidas a un transportador. ADEPT y GDEPT.
Profarmacos bioprecursores.

PROGRAMA DE SESIONES PRACTICAS EN LABORATORIO/SALA DE ORDENADORES

Practica de laboratorio para estudiar el anadlisis de la capacidad protectora de moléculas
obtenidas por quimica combinatorial frente a toxicidad mediada por dioxinas en cultivos de
lineas celulares humanas. Esta practica tendra una duracion de 15 h y se distribuird en las
siguientes tareas principales:

Tarea 1. Mantenimiento del cultivo de lineas celulares.
Tarea 2. Tratamientos con ligandos especificos.

Tarea 3. Ensayos de viabilidad celular.

Tarea 4. Analisis de resultados y discusién.
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Practicas de simulacion bioinformatica relacionadas con la interaccion farmaco-receptor.
Tarea 1: Simulaciones informaticas de interacciones farmaco-receptor

Actividades formativas
Horas de trabajo del Horas . . Actividad de No
alumno/a por tema Gran Actividades practicas seguimiento | presencial
grupo
Tema Total GG CH L o S TP EP
Tema 1 13 5 8
Tema 2 23 6 3 14
Tema 3 22 6 4 12
Tema 4 26 6 4 1 15
Tema 5 18 4 4 10
Tema 6 15 5 10
Tema 7 16 6 1 9
Tema 8 15 5 10
Evaluacién 2 2
TOTAL 150 45 15 2 88

GG: Grupo Grande (85 estudiantes).

CH: préacticas clinicas hospitalarias (7 estudiantes).

L: practicas laboratorio o campo (15 estudiantes).

O: practicas sala ordenador o laboratorio de idiomas (20 estudiantes).

S: clases problemas o seminarios o casos practicos (40 estudiantes).

TP: Tutorias Programadas (seguimiento docente, tipo tutorias ECTS).

EP: Estudio personal, trabajos individuales o en grupo, y lectura de bibliografia.

Metodologias docentes

1. Explicacion y discusion de los contenidos.

2. Resolucién, analisis y discusion de problemas.

3. Actividades experimentales como practicas en laboratorios, aulas de informatica y trabajos
de campo.

4. Actividades de seguimiento individual o por grupos del aprendizaje.

5. Trabajo auténomo del alumno.

Resultados de aprendizaje

Adquirir conocimientos acerca de métodos para el disefio racional y optimizacion de
compuestos modelo con actividad terapéutica. Estudiar otras aproximaciones en la
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preparaciéon de nuevos farmacos (quimica combinatorial, disefio asistido por computaciony
biocatdlisis). Reconocer la importancia de farmacos de origen biotecnoldgico asi como las
estrategias gendmico-quimicas.

Sistemas de evaluacion

CRITERIOS DE EVALUACION

Se valoraran positivamente los siguientes aspectos: los conocimientos tedricos adquiridos vy la
destreza y actitud en la realizacion de actividades practicas; la asistencia y la participacién y
motivacion del alumno en clase; su implicaciéon en la discusion del contenido de los temas
objeto de estudio; el interés en la preparacion y presentacion de seminarios.

INSTRUMENTOS DE EVALUACION

La evaluacion continua de la asignatura comprende la realizacion y cumplimiento de las
siguientes actividades:

- Prueba escrita de cuestiones tipo test (opcidén verdadero/falso o de eleccién multiple) asi
como cuestiones de desarrollo tedrico-practico sobre todos los temas impartidos, con objeto
de evaluar la comprension de los mismos. La nota de estas dos pruebas supondra el 90% de la
calificacién final.

- De forma alternativa, y con objeto de fomentar la evaluacién continua, podran realizarse
examenes parciales eliminatorios de los contenidos impartidos, que incluirdn el mismo tipo de
cuestiones descritas anteriormente (cuestiones tipo test y/o cuestiones de desarrollo).
- La realizaciéon de las practicas de laboratorio asi como un informe y/o cuestiones sobre las
mismas constituird el 10% de la nota final.

- Se evaluara el planteamiento correcto y la capacidad de analisis y/o sintesis, segin proceda,
asi como una presentacion clara y ordenada.

Convocatorias extraordinarias: se evaluara de manera exclusiva mediante un examen tedrico.

La realizacion de las practicas de laboratorio se considera una actividad no recuperable dentro
del curso académico, dado que se dispone de un espacio fisico en un horario que necesita
coordinarse con otras asignaturas del area y/o del grado. Debido a las caracteristicas
intrinsecas de esta actividad el alumno deberd haberlas realizado previamente.

De acuerdo con la Normativa de Evaluacién de los Resultados de Aprendizaje y de las
Competencias Adquiridas (Art. 4.6), cualquier alumno podrd aprobar la asignatura superando
la prueba del examen final que incluird, como se ha expuesto anteriormente, cuestiones de
teoria, seminario bibliografico y practicas de laboratorio. Esta prueba garantiza una evaluacion
completa de las competencias.

Para aprobar la asignatura sera necesario obtener un minimo de 5 puntos sobre 10.

La eleccion de la modalidad de evaluacién global corresponde a los estudiantes, que podran
llevarla a cabo durante el primer cuarto del semestre (o hasta el Ultimo dia del periodo de
ampliacién de matricula si éste acaba después de ese periodo), a través de un espacio
especifico creado para ello en el Campus Virtual. En caso de ausencia de solicitud expresa por
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parte del estudiante, la modalidad asignada serd la de evaluacion continua. La evaluacion en
este caso sera con una prueba escrita tal y como se indicado mas arriba que supondra el 100%
de la calificacion final.

Bibliografia (basica y complementaria)

BIBLIOGRAFIA

- R. B. Silverman, M. B. Halladay, “The Organic Chemistry of Drug Action and Drug Design”, 3rd
ed., 2014, Elsevier.

- D. J. A, Crommelin, R. D. Sindelar, B. Meibohm (Eds.), “Pharmaceutical Biotechnology.
Fundamentals and Applications”, 4th ed., 2013, Springer.

- J. A. Galbis Pérez, “Panorama Actual de la Quimica Farmacéutica”, 2000, Servicio de
Publicaciones de la Universidad de Sevilla.

- C. Avendafio, “Introduccion a la Quimica Farmacéutica”, 2001, Interamericana-McGraw-Hill.

- E. Ravifia Rubira, “Medicamentos. Un viaje a lo largo de la evolucion histérica del
descubrimiento de farmacos”, 2008, Servicio de Publicaciones de la Universidade de Santiago
de Compostela.

- J. Flérez, “Farmacologia Humana”, 62 ed., 2013, Elsevier.

La bibliografia mas actual sobre la tematica de la asignatura puede encontrarse en
publicaciones cientificas periddicas tales como Nature Reviews Drug Discovery o Nature
Biotechnology. Una  visién  actualizada  bibliografica se puede consultar en
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed

Otros recursos y materiales docentes complementarios

RECURSOS ON-LINE

http://www.sebbm.bg.ub.es/

http://www.vademecum.es/

http://www.aemps.gob.es/ (Agencia Espafiola de Medicamentos y Productos sanitarios)

EQUIPAMIENTO DE LABORATORIO

Equipamiento para electroforesis y western inmunoblotting.

Equipos de espectroscopia UV-VIS.

Equipamiento para preparacién y mantenimiento de cultivos celulares.
Centrifuga, agitadores, bafios termostaticos.
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