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FITXA IDENTIFICATIVA

DADES DE L'ASSIGNATURA

Codi: 44709

Nom: Quimica organica computacional
Cicle: Master Universitari Oficial
Creédits ECTS: 4

Curs acadéemic: 2026-27

TITULACIONS

Titulacio Centre Curs Periode
2226 - Master Universitari en Quimica Organica  Facultat de Quimica 1 Anual
MATERIES

Titulacio Materia Caracter

2226 - Master Universitari en Quimica Organica  Quimica organica computacional OBLIGATORIA

COORDINACIO

ESCORIHUELA FUENTES JORGE

L'assignatura Quimica Organica Computacional tracta de I'estudi de diferents tecniques computacionals
com a eines Utils en estudis de propietats quimiques i estudis mecanistics i que resulten d'interés en el
disseny racional de farmacs.

CONEIXEMENTS PREVIS

RELACIO AMB ALTRES ASSIGNATURES DE LA MATEIXA TITULACIO

No s'ha especificat restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

ALTRES TIPUS DE REQUISITS

L'assignatura Quimica Organica Computacional requereix d'una base solida de Quimica Organica i
Bioquimica.

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

2226 - Master Universitari en Quimica Organica
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Ampliar els conceptes basics en qué es recolzen les diferents técniques computacionals, especialment
aquelles empleades en Quimica Organica com a ferramentes Utils en estudis de propietats quimiques i
estudis mecanisticos.

CB10 - Posseir les habilitats d'aprenentatge que els permeten continuar estudiant d'un mode que haura de
ser en gran manera autodirigit o autonom.

CB7 - Saber aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucié de problemes en entorns
nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relacionats amb la seua area
d'estudi.

CB8 - Ser capagos d'integrar coneixements i enfrontar-se a la complexitat de formular judicis a partir d'una
informacié que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les responsabilitats socials i etiques
vinculades a l'aplicacio6 dels seus coneixements i judicis.

CB9 - Saber comunicar les seues conclusions (i els coneixements i raons Ultimes que les sustenten) a
publics especialitzats i no especialitzats d'un mode clar i sense ambiguitats

Competéncies de gestié com ara la capacitat per a la planificacié i gestié de temps i recursos, aixi com per
a dirigir i prendre decisions.

Conéixer les bases quimiques per al disseny racional de farmacs per mitja de la utilitzacié de técniques
computacionals i de modelatge molecular.

CT1 - Ser capacgos d'accedir a ferramentes d'informacid en altres arees del coneixement i utilitzar-les
apropiadament.

Posseir habilitats socials, un bon nivell de comunicacio6 oral i escrita, aixi com capacitat per a treballar en
equip i amb persones de diferents procedéencies.

Posseir i comprendre coneixements que aporten una base o una oportunitat per a ser originals en el
desenrotllament i/o aplicacio d'idees, sovint en un context d'investigacio.

Saber participar en debats i discussions, dirigir-los i coordinar-los i ser capagos de resumir-los i extraure
d'ells les conclusions més rellevants i acceptades per la majoria.

Ser capacgos de valorar la necessitat de completar la seua formacié cientifica, en llengles, en informatica,
assistint a conferéncies o cursos i/o realitzant activitats complementaries, autoavaluant I'aportacié que la
realitzacié d'estes activitats suposa per a la seua formacié integral.

Utilitzar les diferents técniques d'exposicid-oral, escrita, presentacions, panells, etc-per comunicar els seus
coneixements, propostes i posicions.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS
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1. Quimica Organica Computacional. Introduccio

Introduccio. Conceptes. Relaciéo amb altres disciplines. Aplicacions en la Industria Farmaceutica. Quimica
Biologica Computacional. Disseny i descobriments de farmacs

2. Quimica Quantica

Quimica quantica. Métodes en mecanica quantica. Métodes ab initio. Métodes semi-empirics. Métodes de
la teoria del funcional de la densitat (DFT). Homologacié de superficies d' energia potencial: minims d'
energia i estats de transici6. Mecanismes de reaccid. Propietats electroniques. Propietats
termodinamiques. Models de solvatacié.

3. Mecanica Molecular

Mecanica Molecular. Camps de forces. Termes enllagants. Termes no enllagants. Parametritzacio de
camps de forces. Optimitzacio de I'energia. Analisi conformacional. Dinamica molecular. Tractament de
I'efecte del dissolvent. Analisi de trajectories. Métodes hibrids QM/MM

4. Quimica Computacional en el Disseny de Farmacs

Quimica Computacional en el Disseny de Farmacs: Reconeixement molecular. Interaccions lligand-
receptor. Relacio estructura-activitat. Propietats dels productes drug-like. Generacié de molécules.
Descripcié6 molecular. Disseny de farmacs basat en l'estructura: bases de dades, interaccions
macromolécula-lligand, docking proteina-lligand i proteina-proteina, garbellat virtual. Disseny de farmacs
basat en el lligand: QSAR-2D, *QSAR-3D, farmacofors. Modelatge de macromolecules. Prediccio
d'estructura. Combinacié amb dades experimentals: RMN i cristal-lografia de raigs-X.

5. Practiques

PROGRAMA DE PRACTIQUES (Aula d'informatica): Modelatge molecular i calcul d'algunes propietats de
compostos organics i farmacs. Estudis de mecanismes de reaccions organiques. Visualitzacio i
manipulacié de complexos lligand-receptor. Docking proteina-lligant i proteina-proteina. Identificacio
d'interaccions rellevants en processos de reconeixement molecular. Utilitzacié de bases de dades
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bibliografiques i d'estructures 3D. Utilitzacié de recursos informatics per al calcul de propietats drug-like de
compostos organics

VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS
Activitat Hores
Teoria 20,00
Seminari 20,00
Total hores 40,00
ACTIVITATS NO PRESENCIALS
Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 10,00
Estudi i treball autonom 40,00
Preparacio de classes 0,00
Preparacioé d'activitats d'avaluacié 10,00
Resolucié de casos practics 0,00
Total hores 60,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perque l'estudiant siga el protagonista del seu propi aprenentatge i
s'estructura de la seglient manera:

Des del principi de curs els estudiants disposaran de tot el material didactic corresponent al curs.

Classes magistrals (presencials).- En aquestes classes s'introduiran els conceptes basics de l'assignatura.
S'impartiran classes teoriques en les quals es desenvolupara el contingut del programa amb I'ajuda de
presentacions *PowerPoint. També es fara Us de recursos *quimioinformatics i pagines web. Es fomentara
la participacié activa de I'alumne mitjangant el plantejament de qlestions relacionades amb l'aplicacié de
conceptes i coneixements previament adquirits per I'alumne. Es fomentara i propiciara l'establiment de
discussions sobre les qliestions plantejades.

Classes practiques (presencials).- S'impartiran tallers en els quals hi haura una major interaccié entre el
professor i els alumnes. En aquests tallers, es pretén que l'alumne pose en practica alguns dels
coneixements adquirits mitjangant I'is d'algunes eines computacionals : *Gaussian, *GaussView, *DS
Visualitzar, *RasMol, *Molekel, *AutoDock, *Glide, *Amber, etc. Aquesta activitat docent estara dedicada a
la resolucio de problemes i quiestions amb la participacio activa de I'estudiant.
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Treballs.- Realitzacié de treballs en els quals I'alumne haura de demostrar el coneixement dels conceptes
impartits i I'is de les técniques computacionals que s'han explicat en el curs

AVALUACIO

L' avaluacié de I' assignatura es dura a terme a través d' una combinacié de proves escrites, treballs
individuals i presentacions orals, amb |' objectiu d' avaluar tant els coneixements teorics com les habilitats
practiques dels estudiants. Els criteris d' avaluacio6 i ponderacions seran els segiients:

Examen d'opcié multiple (60%).

S' administrara un examen escrit en forma de questionari, que inclou preguntes d' opcié multiple. L'
objectiu d' aquest examen és avaluar la comprensié per part dels estudiants dels continguts teodrics
tractats al llarg del curs.

Lliurament d'un informe (20%).

Els estudiants hauran de redactar i lliurar un informe en el qual apliquin els coneixements adquirits,
elaborant una analisi critica o una proposta practica relacionada amb la matéria.

Presentacio oral de treballs publicats (20%).

Els estudiants han de seleccionar un treball academic publicat o un article relacionat amb el tema i fer-ne
una presentacio oral. La presentacié s' avaluara en funcié de la capacitat de sintesi, la claredat de I
exposicio, el domini del tema i la capacitat de respondre preguntes.

Per superar |' assignatura, els estudiants han d' obtenir una puntuacié minima de 4 sobre 10 en cadascun
dels tres components i una mitjana ponderada d' almenys 5 sobre 10.

En la segona convocatoria no sera recuperable 'apartat d'avaluacié directa del professor.

p>
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Gaussian Website: http://www.gaussian.com/

AutoDock Website: http://autodock.scripps.edu/

The World Association of Theoretical and Computational Chemists, WATOC. http://www.ch.ic.
ac.uk/watoc/.index.html

Amber Molecular Dynamics package Website: www.ambermd.org

Zdock Website: http://zdock.umassmed.edu/

Protein Data Bank: (http://www.rcsb.org)

Cambridge Structural Database System: http://www.ccdc.cam.ac.uk/prods/csd/csd.html
Drug Bank: http://www.drugbank.ca
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