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CAPACITATS PREVIES

Coneixement basic d'estructura de macromolecules (Quimica Fisica i organica, Bioquimica, Biologia Molecular
Coneixement de Termodinamica i cinética i avaluacié d'energies en macromolecules (Quimica Fisica i organica, Biofisica)
Coneixement amb eines de visualitzacié molecular

Coneixements de programacio (python)

RESULTATS D'APRENENTATGE

Coneixements:

K1. Reconéixer els principis basics de la biologia, des de I'escala cel-lular fins a la d'organisme, i la manera com es relacionen amb els
coneixements actuals en els camps de la bioinformatica, de I'analisi de dades i de I'aprenentatge automatic, i aixi assolir una visio
interdisciplinaria amb emfasi especial en aplicacions biomeédiques.

K2. Identificar els métodes estadistics i computacionals i els models matematics que permeten resoldre problemes en els camps de la
biologia molecular, la genomica, la recerca medica i la genética de poblacions.

K5. Identificar la naturalesa de les variables biologiques que cal analitzar, aixi com els models matematics, els algorismes i les proves
estadistiques adequades per desenvolupar i avaluar analisis estadistiques i eines computacionals.

K7. Analitzar les fonts d'informacions cientifiques, valides i fiables, per fonamentar I'estat de la qliestié d'un problema bioinformatic i
poder-ne abordar la resolucid.

Habilitats:

S10. Utilitzar els coneixements adquirits i la capacitat de resolucié de problemes bioinformatics en entorns nous o poc coneguts dins
de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relacionats amb la bioinformatica i la biologia computacional.

S7. Implementar métodes de programacio i analisi de dades orientats a partir de I'elaboracid d'hipotesis de treball dins I'area d'estudi.

METODOLOGIES DOCENTS

- Les classes teoriques seran expositives amb I'ajuda de materials grafics (diapositives, videos, demostracions per ordinador).

- La sessio6 de resolucié de problemes detallara la metodologia per resoldre els problemes seleccionats. Incloura sessions expositives i
practiques.

- Les sessions d'analisi estructural guiat es faran en grups de treball en estil "Hackathon" per resoldre la utilizacié d'eines de
bioinformatica estructural per a la resolucié de casos practics.
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OBJECTIUS D'APRENENTATGE DE L'ASSIGNATURA

1.1. Reconeixement dels patrons estructurals de les biomolécules i la seva relacié6 amb la seva funcié biologica. L'estudiant ha de
demostrar comprensié dels descriptors fisicoquimics de I'estructura: termes d'energia potencial, solubilitat, acidesa, hidrofobicitat.

2.2. Correlacionar I'estructura tridimensional de les biomolécules amb la seva funcié biologica

Demostrar comprensié de:

- Relacid entre seqiéncia, estructura i funcio: flexibilitat global i local i similitud de la sequéncia, preservacioé tridimensional dels
centres actius, conservacioé de les interaccions amb lligands i altres proteines.

- Bases i aplicacions del concepte d'homologia. Identificar els residus conservats en I'estructura i descriure la seva possible funcié
estructural.

3.3. Manejar el programari que permet processar dades que representen estructures i sequencies de biomolecules.

HORES TOTALS DE DEDICACIO DE L'ESTUDIANTAT

Tipus Hores Percentatge
Hores grup gran 30,0 20.00
Hores grup petit 30,0 20.00
Hores aprenentatge autonom 90,0 60.00

Dedicaci6 total: 150 h

CONTINGUTS

Part 0. INTRODUCCIO

Descripcio:
Introduccid al curs. Objectius, posicid de la bioinformatica estructural dins de la bioinformatica, objectius principals. Exemples
d'aplicacio.

Part 1. ESTRUCTURA I MODELITZACIO

Descripcio:

Fonaments de les estructures macromoleculars. Espai conformacional. Determinacié de I'estructura experimental. Fonts i formats
de dades. Bases de dades i visualitzacié molecular.

Qualitat de les dades estructurals, problemes comuns i solucions. Comparacio d'estructures, alineacié de seqiéncies/estructura,
families estructurals, el concepte d'homologia. Prediccié d'estructures (1D, Threading, Comparativa, Ab initio, Alphafold).
Prediccié complexa (Docking)

Part 2. ESPAI CONFORMACIONAL I SIMULACIO

Descripcio:

Avaluacié energética. Camps de forga molecular. Configuracid del sistema per a la simulacié. Optimitzacié del procés de simulacié
i HPC. Estratégies per millorar el mostreig de conformacié. Analisi de simulacié. Control de qualitat. Analisi de flexibilitat.
Estrategies per a l'avaluacié d'entropia i energia lliure. Analisi avancada. Analisi de xarxes i métodes basats en IA.

Part 3. ESTRUCTURES EN BIOLOGIA DE SISTEMES

Descripcio:

Dominis proteics. Interaccions entre cadenes i entre dominis. Prediccié d'interaccions fisiques basades en dominis. Complexos
transitius i permanents. Altres prediccions de relacions entre gens i proteines. Sistemes de comunicacié i xarxes de senyalitzacio
(fosforilacid). Estudi de xarxes d'interaccié: Interactoma. Grans complexos macromoleculars.
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ACTIVITATS

Examen Parcial

Descripcio:
Control de resolucié de problemes

Objectius especifics:
1,2,3

Dedicacié: 2h
Activitats dirigides: 2h

Examen Final

Descripcio:
Examen Final

Objectius especifics:
1,2,3

Dedicacié: 3h
Activitats dirigides: 3h

Presentacions de teoria

Descripcio:
Sessions de presentacié dels continguts. Presentacions sobre diapositives amd demostraciones guiades.

Objectius especifics:
1,2

Dedicacié: 47h
Grup gran/Teoria: 27h
Aprenentatge autonom: 20h

Resolucio guiada de problemes

Objectius especifics:
1,2,3

Dedicacié: 30h
Grup petit/Laboratori: 10h
Aprenentatge autonom: 20h
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Analisi estructural guiat

Descripcio:
Resolucié de casos practiques sobre eines d'analisi bioinformatica, usualment disponibles via web, o instal-lables de manera
senzilla

Objectius especifics:
1,2,3

Dedicacié: 44h
Grup petit/Laboratori: 14h
Aprenentatge autonom: 30h

Sessi6 presentacio projectes

Descripcio:
Presentacions curtes per grups dels resultats del projecte d'analisi

Objectius especifics:
1,2,3

Dedicacié6: 2h
Activitats dirigides: 2h

Projecte d'analisi integrat

Descripcio:
Projecte de tema lliure que impliqui la utilitzacié d'eines d'analsi o prediccié estructural treballades durant en curs, aplicades a la
comprensio de la relacié estructura-funcié d'un sistema proteic.

Dedicacié: 22h
Grup petit/Laboratori: 2h
Aprenentatge autonom: 20h

SISTEMA DE QUALIFICACIO

Per a l'avaluacio de I'assignatura, es tindra en compte la nota de I'examen parcial (MTE) i final (FE) i la nota de les sessions practiques
i del projecte d'analisi (Proj) segons la férmula seglent:

Nota = MTE * 0.2 + FE * 0.6 + Proj * 0.2

Cal una nota igual o superior a 5 per aprovar.

La qualificacié de Sessions Practiques i Projecte (Proj) esta condicionada a una assisténcia presencial minima d'un 60% a les sessions
de practiques/problemes

Els estudiants que hagin suspés amb una nota igual o superior a 3 poden fer I'examen de reavaluacié (RT). En aquest cas, la nota de
|'assignatura sera de 0,2 * Proj + RT * 0,8.
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