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COORDINACIO

VILA DESCALS CARLOS

Aquesta assignatura, juntament amb la de Tecniques Espectroscopiques en Quimica Organica, pretén
situar al/l'alumne/a en disposicié de resoldre I'estructura de molécules de diferent grandaria a través de la
mesura i analisi de les seues dades espectrals de diferents tipus

La rellevancia, amplitud i complexitat de la tecnica de ressonancia magnetica nuclear i la densitat
d'informacié estructural que proporciona li confereixen un paper especial dins de les tecniques analitiques.
Aix0 ha fet convenient dedicar especificament a aquesta tematica una assignatura de quatre credits. En
l'assignatura Ressonancia Magnetica Nuclear Avangada, s'estudien desenvolupaments moderns i
aplicacions de la tecnica a fi d'aprofundir en el coneixement de les estructures de biomolécules i de les
interaccions d'aquestes amb els farmacs, sabent després utilitzar aquestes dades per al disseny de
farmacs.

itzar aquestes dades per al disseny 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.
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ALTRES TIPUS DE REQUISITS

Si bé les tecniques espectroscopiques no guarden relacié directa amb la reactivitat de les molecules
organiques, la comprensié de les relacions existents entre els ;ambients quimics¢ dels nuclis, claus per a
la interpretacié de les seues propietats espectrals, i la seua localitzacié espacial dins d'una molécula
nomeés és factible si es dominen les bases fonamentals de la Quimica Organica. Consegiientment, sén
imprescindibles per a un bon seguiment dels ensenyaments propis de la materia:

-Coneixements basics de quimica organica.

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

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

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

Posseir i comprendre coneixements que aportin una base o oportunitat de ser originals en el
desenvolupament i / o aplicacio d'idees, sovint en un context de recerca.

Que els estudiants posseisquen les habilitats d'aprenentatge que els permeten continuar estudiant d'una
forma que haura de ser en gran manera autodirigida o autonoma.

Que els estudiants sapiguen aplicar els coneixements adquirits i la seua capacitat de resolucio de
problemes en entorns nous o poc coneguts dins de contextos més amplis (o multidisciplinaris) relacionats
amb la seua area d'estudi.

Que els estudiants sapiguen comunicar les conclusions (i els coneixements i les raons ultimes que les
sustenten) a publics especialitzats i no especialitzats d'una manera clara i sense ambigdiitats.

Que els estudiants siguen capagos d'integrar coneixements i afrontar la complexitat de formular judicis a
partir d'una informacio6 que, sent incompleta o limitada, incloga reflexions sobre les responsabilitats socials
i etiques vinculades a l'aplicacio dels seus coneixements i judicis.

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 capagos d'accedir a ferramentes d'informacié en altres arees del coneixement i utilitzar-les
apropiadament.

Utilitzacié de les dades proporcionats per I'espectroscopia de RMN per a aprofundir en el coneixement de
les estructures de molécules, biomoléculas i de les interaccions de les ultimes amb els farmacs, i la seua
aplicaci6 per al disseny de farmacs.

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

1. RMN en la determinacio d'estructures tridimensionals de biomoléecules
Estrategies per a l'assignacié d'espectres de proteines utilitzant mostres en abundancia natural i
marcades. Estructures basades en experiments *NOE. Quantificacié de l'efecte *NOE. Difusié d'espin.

Assignacié de *NOEs ambigus. Acoblaments dipolars residuals (*ADR). Metodes d'orientacié parcial.
Mesures de *ADR. Analisi de *ADR.

2. RMN, interaccions i reconeixement molecular.
Aproximacions basades en el Iligant. Interaccié entre molécules amb diferent temps de correlacio. NOE

transferit. Transferéncia de saturacio. Garbellat de ligandos. Waterlogsy. Gradients i difusid.
Aproximacions basades en el receptor. SAR-by-NMR

3. RMN i disseny de farmacs

Més enlla del SAR-by-NMR. El métode SHAPES. L'Us de fragments. Exemples triats.

4. RMN dels altres nuclis d'interés més freqiient (15N, 19F, 31P)

Us de molécules etiquetades amb isdtops estables per a deduir I'existéncia d'interaccions amb receptors.

5. Aspectes instrumentals i metodologics de la RMN
L'espectrometre de RMN, sondes de mesura, hiperpolarizaciéon. Técniques acoblades. Tecniques

d'escombratge Unic, adquisicié simultania de diferents combinacions d'espectres de RMN, RMN
Hadamard.

VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS
Activitat Hores
Teoria 16,00
Seminari 14,00
Total hores 30,00
ACTIVITATS NO PRESENCIALS
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Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 0,00
Estudi i treball autonom 30,00
Preparacio de classes 0,00
Preparacioé d'activitats d'avaluacié 15,00
Resolucié de casos practics 0,00

Total hores 45,00

METODOLOGIA DOCENT

L'assignatura esta plantejada perque I'estudiant siga el protagonista del seu propi aprenentatge. Des del
principi de curs els estudiants disposaran de tot el material didactic necessari i la docéncia s'estructurara
de la seglient manera:

+ Classes magistrals (presencials).- En aquestes classes s'introduiran els conceptes basics de
l'assignatura. Es fomentara la participacié activa de I'alumne mitjangant el plantejament de qiestions
relacionades amb l'aplicacio de conceptes i coneixements préviament adquirits per l'alumne.

« Seminaris.- Aquesta activitat docent estara dedicada a la resolucié de problemes i qliestions amb la
participacio activa de l'estudiant.

« Treballs.- Addicionalment, quan el professor el considere oportd, es proposaran treballs que consistiran
en l'estudi d'un cas practic, relacionat amb algun dels temes del programa i descrit en una publicacié
cientifica.

cio cientifica.
AVALUACIO

L'avaluacio de I'assignatura es dura a terme d'una forma continua per part del professorat al llarg del curs i
constara dels seglients apartats.

Avaluacié directa del professor. Un 10% de la nota procedira de l'avaluacié directa del professor en les
classes teoriques i practiques. En aquesta avaluacié es tindran en compte diferents aspectes, entre els
quals cal destacar:

- Assisténcia i participacié raonada i clara en les discussions plantejades.
- Progrés en I'is del llenguatge caracteristic de la ressonancia magneética nuclear.
- Resolucio de problemes i plantejament de dubtes.

-Esperit critic.
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-Lliurament d'exercicis.

Avaluacié del treball realitzat per l'estudiant. Es valorara I'adequacié de l'article seleccionat al tema
proposat aixi com la capacitat de sintesi i compressio. A la valoracio del treball correspondra un 20% de la
nota final.

Examens i proves escrites. Un 70% de la nota s'obtindra a partir dels resultats de les proves escrites. Els
examens constaran de preguntes teoric-practiques relacionades amb la matéria. Les qliestions seran de tal
naturalesa que obliguen l'estudiant a relacionar aspectes diferents de l'assignatura d'apareguen en
diferents temes. Aquest tema de relacié permetra al professor avaluar tant el coneixement global de
I'estudiant com la seua capacitat d'expressio escrita.

bal de l'estudiant com la seua capacitat d'expressio escrita.
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