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CAPACIDADES PREVIAS

Conocimiento basico de estructura de macromoleculas (Quimica Fisica y organica, Bioquimica, Biologia Molecular
Conocimiento de Termodinamica y cinética y evaluacion de energias en macromoleculas (Quimica Fisica y organica, Biofisica)
Conocimiento con herramientas de visualizacion molecular

Conocimientos de programacion (python)

RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Conocimientos:

K1. Reconocer los principios basicos de la biologia, desde la escala celular a la de organismo, y como estos se relacionan con los
conocimientos actuales en los campos de la bioinformética, del analisis de datos y del aprendizaje automatico; alcanzando asi una
visién interdisciplinar con especial énfasis en aplicaciones biomédicas.

K2. Identificar los métodos estadisticos y computacionales y los modelos matematicos que permiten resolver problemas en los
campos de la biologia molecular, la gendmica, la investigacion médica y la genética de poblaciones.

K5. Identificar la naturaleza de las variables bioldgicas que es preciso analizar, asi como los modelos matematicos, los algoritmos y
las pruebas estadisticas adecuadas para desarrollar y evaluar analisis estadisticos y herramientas computacionales.

K7. Analizar las fuentes de informaciones cientificas, validas y fiables, para fundamentar el estado de la cuestion de un problema
bioinformatico y poder abordar su resolucién.

Habilidades:

S10. Utilizar los conocimientos adquiridos y la capacidad de resolucién de problemas bioinformaticos en entornos nuevos o poco
conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares) relacionados con la Bioinformatica y la Biologia Computacional.

S7. Implementar métodos de programacion y andlisis de datos orientados a partir de la elaboracion de hipdtesis de trabajo, dentro
del rea de estudio.

METODOLOGIAS DOCENTES

Las clases tedricas seran expositivas con la ayuda de materiales graficos (diapositivas, videos, demostraciones en computadora).

La sesion de resolucion de problemas detallard la metodologia para resolver los problemas seleccionados. Incluird sesiones expositivas
y practicas.

Las sesiones guiadas de analisis estructural se realizaran en grupos de trabajo tipo "Hackathon" para resolver casos practicos con
herramientas de bioinformatica estructural.
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OBJETIVOS DE APRENDIZAJE DE LA ASIGNATURA

1.1. Reconocimiento de los patrones estructurales de las biomoléculas y su relacién con su funcidn bioldgica. El estudiante debe
demostrar comprension de los descriptores fisicoquimicos de la estructura: términos de energia potencial, solubilidad, acidez e
hidrofobicidad.

2.2. Correlacionar la estructura tridimensional de las biomoléculas con su funcion bioldgica.

Demostrar comprensién de:

- Relacion entre secuencia, estructura y funcion: flexibilidad y similitud global y local de la secuencia, preservacion tridimensional de
los centros activos, conservacion de las interacciones con ligandos y otras proteinas.

- Fundamentos y aplicaciones del concepto de homologia. Identificar los residuos conservados en la estructura y describir su posible
funcién estructural.

3.3. Manejar el software que permite procesar datos representativos de estructuras y secuencias de biomoléculas.

HORAS TOTALES DE DEDICACION DEL ESTUDIANTADO

Tipo Horas Porcentaje
Horas aprendizaje auténomo 90,0 60.00
Horas grupo grande 30,0 20.00
Horas grupo pequefio 30,0 20.00

Dedicacion total: 150 h

CONTENIDOS

Parte 0. INTRODUCCION

Descripcion:
Introduccion al curso. Objetivos, posicion de la bioinformatica estructural dentro de la bioinformatica, objetivos principales.
Ejemplos de aplicacion.

Parte 1. ESTRUCTURA Y MODELADO

Descripcion:

Fundamentos de las estructuras macromoleculares. Espacio conformacional. Determinacién experimental de la estructura.
Fuentes y formatos de datos. Bases de datos y visualizacion molecular. Calidad de los datos estructurales, problemas comunes y
soluciones. Comparacién de estructuras, alineamiento secuencial/estructural, familias estructurales, el concepto de homologia.
Prediccion de estructuras (1D, enhebrado, comparativa, ab initio, Alphafold). Predicciéon compleja (acoplamiento).

Parte 2. ESPACIO CONFORMACIONAL Y SIMULACION

Descripcion:

Evaluacién energética. Campos de fuerza molecular. Configuracion del sistema para simulacién. Optimizacion del proceso de
simulacién y HPC. Estrategias para mejorar el muestreo de conformacién. Analisis de simulacion. Control de calidad. Analisis de
flexibilidad. Estrategias para la evaluacion de entropia y energia libre. Analisis avanzado. Analisis de redes y métodos basados
iéen IA.

Parte 3. ESTRUCTURAS EN BIOLOGiA DE SISTEMAS

Descripcion:

Dominios proteicos. Interacciones entre cadenas y entre dominios. Prediccion de interacciones fisicas basadas en dominios.
Complejos transitivos y permanentes. Otras predicciones de relaciones entre genes y proteinas. Sistemas de comunicacion y
redes de sefalizacion (fosforilacion). Estudio de redes de interaccién: Interactoma. Grandes complejos macromoleculares.
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ACTIVIDADES

Examen Parcial

Descripcion:
Control de resolucién de problemes

Objetivos especificos:
1,2,3

Dedicacion: 2h
Actividades dirigidas: 2h

Examen Final

Descripcion:
Examen Final

Objetivos especificos:
1,2,3

Dedicacion: 3h
Actividades dirigidas: 3h

Presentaciones de teoria

Descripcion:
Sesiones de presentacion de los contenidos. Presentaciones sobre diapositivas con demostraciones guiadas.

Objetivos especificos:
1,2

Dedicacion: 47h
Grupo grande/Teoria: 27h
Aprendizaje auténomo: 20h

Resolucion guiada de problemas

Objetivos especificos:
1,2,3

Dedicacioén: 30h
Grupo pequeino/Laboratorio: 10h
Aprendizaje autonomo: 20h
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Analisis estructurales guiados

Descripcion:

Resolucidn de casos practicos sobre herramientas de analisis bioinformatico, usualmente disponibles via web, o instalables de
forma sencillaResolucidén de casos practicos sobre herramientas de analisis bioinformatico, usualmente disponibles via web, o
instalables de forma sencilla

Objetivos especificos:
1,2,3

Dedicacion: 44h
Grupo pequefno/Laboratorio: 14h
Aprendizaje autonomo: 30h

Sesion de presentacion de proyectos.

Descripcion:
Presentacion corta por grupos de los resultados del proyecto de analisis

Objetivos especificos:
1,2,3

Dedicacion: 2h
Actividades dirigidas: 2h

Proyecto de analisis integrado

Descripcion:
Proyecto de tema libre que implique la utilizacién de herramientas de andlisis o prediccion estructural trabajadas durante el curso,
aplicadas a la comprension de la relacidon estructura-funcién de un sistema proteico.

Dedicacion: 22h
Grupo pequefio/Laboratorio: 2h
Aprendizaje autonomo: 20h

SISTEMA DE CALIFICACION

Para la evaluacion de la asignatura, se tendra en cuenta la calificacién del examen parcial (EMP) y del examen final (EF), asi como la
calificacién de las sesiones practicas y del proyecto de analisis (Proyecto), segun la siguiente férmula:

Calificacion = EMP * 0,2 + EF * 0,6 + Proy * 0,2

Se requiere una calificacion igual o superior a 5 para aprobar.

La calificacion de Sesiones Practicas y Proyecto (Proj) estd condicionada a una asistencia presencial minima de un 60% en las
sesiones de practicas/problemas

Los alumnos que hayan suspendido con una calificacion igual o superior a 3 podran presentarse al examen de reevaluacion (RT). En
este caso, la calificacion de la asignatura sera 0,2 * Proy + RT * 0,8.
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