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1. Denominacion de la asignatura:

| NANOTOXICOLOGIA Y NANOFARMACOLOGIA

Titulacion

|Méster Universitario en Ingenieria Biomédica

Cédigo

19087

2. Departamento(s) responsable(s) de la asignatura:

|Departament0 de Fisica. Departamento de Quimica

3.a Profesor/a que imparte la docencia (Si fuese impartida por mas de uno/a
incluir todos/as) :

Pedro Angel Marcos Villa, Santiago Aparicio Martinez, Alberto Gutiérrez Vega,
Nicolas Alejandro Cordero Tejedor y Valentin Diez Cabaries

3.b Coordinador/a de la asignatura

| Pedro Angel Marcos Villa

4. Curso y semestre en el que se imparte la asignatura:

|Curso unico. Primer Semestre

5. Tipo de la asignatura: (Basica, obligatoria u optativa)

| Obligatoria

6. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

4,5
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7. Competencias // Resultados de aprendizaje

CC10: Conocer técnicas de simulacion computacional a escala nanométrica para el
disefio de farmacos y

el estudio de toxicidad.

HDO09: Adquirir destreza en el manejo de herramientas computacionales tanto clasicas
como basadas en

inteligencia artificial para el calculo de propiedades estructurales y electronicas de
moléculas con potencial

terapéutico o téxico en su interaccién con biomoléculas.

CO14: Identificar pautas generales del potencial terapéutico o téxico en el disefio de
moléculas.

8. Programa de la asignatura

8.1- Objetivos docentes

Los objetivos docentes son la adquisicion de las siguientes competencias, habilidades,
destrezas y contenidos:

Competencias:

Identificar pautas generales del potencial terapéutico o toxico en el disefio de
moléculas.

Comprender la complejidad de los sistemas bioldgicos y reconocer la utilidad de los
métodos computacionales para obtener

una aproximacién al comportamiento y funcién de las biomoléculas.

Habilidades y Destrezas:

Ser capaz de integrar los conocimientos multidisciplinares asociados a biologia e
informatica, para su aplicacion en

biomedicina.

Adquirir destreza en el manejo de herramientas computacionales tanto clasicas como
basadas en inteligencia artificial

para el calculo de propiedades estructurales y electrénicas de moléculas con potencial
terapéutico o toxico en su interaccion con

biomoléculas.

Desarrollar un trabajo personal donde se apliquen los conocimientos teoricos y
practicos adquiridos en la titulacion. TIPO:

Habilidades o destrezas

Conocimientos:
Conocer técnicas de simulaciéon computacional a escala nanométrica para el disefio de
farmacos y el estudio de toxicidad.
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8.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Seccion 1
Tema 1. Mecanica Estadistica Clasica

Tema 2. Simulaciones de Dinamica Molecular.

Seccion 2
Tema 3. Mecanica Cuantica. La ecuacion de Schrodinger.

Tema 4. La formulacion de la Teoria del Funcional de la Densidad (Density
Functional Theory, DFT) de la Mecanica Cuantica.

Tema 5. Simulaciones de DFT.

Seccion 3
Tema 6. Acoplamiento molecular (molecular docking). Aplicaciones
farmacologicas y toxicologicas.

Tema 7. Aplicacion de la inteligencia artificial al desarrollo de modelos
farmacologicos y toxicologicos.

8.3- Acceso a la Bibliografia Recomendada desde Leganto

https://leganto.ubu.es/leganto/public/34BUC_UBU/lists?courseCode=9087&auth=SAML

9. Metodologia de enseiianza y aprendizaje y su relacion con las
competencias/resultados de aprendizaje que debe adquirir/alcanzar el/la

estudiante:
Metodologia Competencia/resulta| Horas Horas de Total de
do de aprendizaje [presenciales| trabajo horas
relacionado
MD1. Clase CO9 13 16 29
magistral/expositiva
MD?2. Resolucién de [CO9, HD08, CC09 14 17 31
casos practicos y
discusion dirigida.
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MD4. Resolucién de [CO9, HD08,CCO09 14 17 31
problemas, casos
practicos y ejercicios.

MDE6. Tutorias. C0O9,CCO09

MD8. Revision y CO9, CC09 0 4 4
asesoramiento en la
elaboracion de
trabajos.

MD10. Elaboracion [CO9, HD08, CC09 0 15 15
de informes y trabajos
individualmente o en

grupo.

Total 41 71 112

10. Sistemas de evaluacion:

La evaluacién persigue acreditar que el alumnado alcanza suficientemente los
resultados de aprendizaje previstos. Para ello se adaptan las evidencias de aprendizaje
en que se fundamenta la evaluacion a la distribucion interna de la asignatura
organizada con 1/3 del tiempo reservado para contenidos teéricos fundamentales y 2/3
para el manejo de herramientas computacionales. La fraccion de 1/3 correspondiente a
contenidos tedricos se evaluara mediante test multirrespuesta. Los 2/3 de contenidos
practicos se evaluaran mediante la entrega individual de tres trabajos, de un peso de un
22 % cada uno en la evaluacion completa, que se iran elaborando inicialmente con la
guia de los profesores en las sesiones presenciales, seran continuados autonomamente
por los alumnos y revisados en sesiones de tutoria antes de la entrega para la
calificacion. Los tres trabajos seran sobre Dinamica Molecular Clasica, DFT y
docking y/o una aplicacién de Inteligencia Artificial.

Copia o plagio:

El profesor podra utilizar cualquier herramienta antiplagio que la Universidad ponga a
su disposicion para asegurar que no ha habido copia o plagio en ninguna de las pruebas
de evaluacion realizadas por los estudiantes. Si el estudiante no autorizara su uso, no
podra ser evaluado de ese procedimiento y se le calificara con un cero.

La realizacion fraudulenta de alguna prueba o de los trabajos exigidos en la evaluacion
de alguna asignatura comportara una calificacion de cero en el procedimiento
correspondiente, sin perjuicio de la apertura de expediente disciplinario, de acuerdo
con el articulo 17.2 del Reglamento de Evaluacion de la Universidad de Burgos.
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Procedimiento Peso Peso
primera segunda
convocatoria |convocatoria

SES. Pruebas de conocimientos y cuestiones tedricas de la 33 % 33 %
materia.
SE7. Realizacion de trabajos o evaluacion de actividades 67 % 67 %
de tipo practico.

Total 100 % 100 %

11. Idioma en que se imparte:

| Espafiol/Inglés
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