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Carga Horaria:

Sem. Total Sem. Total Sem. Total

Total Tedricos Teoricos Practicos Practicos Teorico/Pract. Teorico/Pract.

50 12 24 13 26

Clases Tedricas /Tebrico-précticas

Dias: Lunes a viernes de 13 a 17 horas

I. Objetivos de la Asignatura:

Lograr que el alumno:

e comprenda de las bases racionales, criterios y métodos empleados en la busqueda, descubrimiento y
disefio de nuevos farmacos,

e interprete de las relaciones entre las propiedades fisicoquimicas y estructurales con la actividad biol6gica.
Incentivar el andlisis y resolucion de situaciones planteadas a través de estudio de casos y problemas,
aplicando los conceptos desarrollados en las clases tedricas.

Il. 1 Contenidos Minimos:

Aspectos generales de la Quimica Medicinal. Nomenclatura y clasificacion de los farmacos. Accion de los
farmacos. Interacciones entre farmacos y sus dianas biolégicas. Estrategias en la busqueda de nuevos
farmacos. Modificacién molecular como método para la blsqueda de farmacos. Disefio de farmacos
biorreversibles. Relaciones cuali y cuantitativas entre la estructura quimica y la actividad biolégica. Nuevas
tecnologias en el disefio de farmacos.

Il. 2 Programa Analitico:

1. Aspectos generales de la Quimica Medicinal. Definicidon y objetivos. Desarrollo histérico. Conceptos
basicos. Relacién con otras disciplinas. Etapas en el desarrollo de un farmaco y de un medicamento.

2. Nomenclatura de farmacos. Denominacion Comun Internacional (DCI). Nombres comunes seleccionados
por la ISO (International Standards Organization). Comités Nacionales de Nomenclatura. Marcas registradas.
3. Accién de los farmacos. Propiedades fisicoquimicas y actividad farmacoldgica. Naturaleza de la
membrana biolégica. Modelos fisicoquimicos que explican el transporte a través de membranas. Solubilidad
en agua. Grado de ionizacion. Solubilidad en lipidos: coeficiente de reparto. Prediccién de la absorcion oral a
partir de las propiedades fisicoquimicas. Reglas de Lipinski. Fijacién a proteinas plasmaticas. Procesos
metabolicos de Fase | y Il. Consecuencias de los procesos metabdlicos de los farmacos. Selectividad
esteroquimica de los procesos metabdlicos.

4. Interacciones entre farmacos y sus dianas biologicas. Concepto de diana biologica. Naturaleza
quimica. Enlaces de farmacos con sus dianas biolégicas. Topologia molecular y actividad biol6gica:
configuracién y conformacion.

5. Estrategias en la busqueda de nuevos farmacos. Principales procedimientos para el descubrimiento de
nuevos farmacos. Busqueda de lideres y prototipos. Estudio u observacion fortuita de los efectos biol6gicos
de productos de origen natural o sintético. Cribado sistematico. Mejora de los farmacos ya existentes. Disefio
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racional. Contribucion de la biotecnologia y de la gendémica al disefio de farmacos.

6. La modificacion molecular como método para la bisqueda de farmacos. Finalidad de la modificacion
molecular. Modalidades de modificacién molecular de la molécula lider. Criterios clasicos en la modificacién
de estructuras modelo. La relacion estructura-actividad. Preparacion de derivados hidrosolubles.
Incorporacién de fragmentos hidréfilos. Solubilizacién por formaciéon de sales: importancia del contraidn.
Polimorfismo y solubilidad.

7. Disefio de farmacos biorreversibles. Métodos para el disefio de profarmacos. Aproximaciones al disefio
de profarmacos en relacion con el transporte, la absorcién, la distribucién, la excrecién y el metabolismo.

8. Relaciones cuali y cuantitativas entre la estructura quimica y la actividad biolégica. Descriptores de
las propiedades fisicoquimicas: parametros electrénicos, estéricos e hidrofébicos. Modelo QSAR. Ecuacién de
Hansch. Modelos subestructurales y secuenciales en la optimizacién de series.

9. Nuevas tecnologias en el disefio de farmacos. Modelizacibn molecular: Generacion de estructuras
tridimensionales. Optimizacion geométrica. Analisis conformacional. Propiedades electrénicas. Métodos de
comparacion. Modelado de las interacciones farmaco-receptor. Busqueda por farmacéforos. Difraccién de
rayos X y resonancia magnética nuclear. Relaciones cuantitativas estructura-actividad tridimensionales (3D-
QSAR).
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- Material bibliogréafico elaborado por los docentes del curso.

Publicaciones periédicas:

Journal of Medicinal Chemistry,

European Journal of Medicinal Chemistry.
Bioorganic & Medicinal Chemistry, entre otras.

V. Metodologia de Ensefianza:

El curso es de modalidad presencial y teérico-practico. Se desarrollaran los aspectos mas relevantes en el
descubrimiento, disefio y desarrollo de farmacos mediante la explicacion tedrica de cada tema.
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Las clases tedrico-practicas consistiran en el analisis, resolucion y discusion de casos practicos y problemas.
Construccion y visualizacion de estructuras moleculares utilizando de softwares de acceso libre. Calculo de

propiedades fisicoquimicas.

Andlisis de casos modelo en el descubrimiento y desarrollo de farmacos de alto impacto terapéutico.

VI. Condiciones para la aprobacién del cursado de la asignatura:

Por Asistencia: asistencia al 85 % de las clases presenciales y aprobacién de las actividades practicas.
Por Aprobacion: asistencia al 85 % de las clases presenciales, aprobacion de las actividades préacticas y
exposicién de un caso de descubrimiento y/o desarrollo de un farmaco.
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