Méster Universitario en Técnicas Avanzadas en Quimica. Andlisis y Control de Calidad Quimicos

Real Decreto 861/2010 de 2 de julio, que modifica el Real Decreto 1393/2007, de 29 de octubre, por el que se establece la
UniversidaddeValladolid _Ordenacion de las ensefianzas universitarias

Denominacién de la asighatura: (Codificacién o numeraciéon y nombre)

£ Quimica computacional de compuestos bio-organicos
1 Créditos ECTS: Carécter: FB: Formacidn Bésica; OB: Obligatoria; OP: Optativa; TF: Trabajo Fin de Carrera; PE: Practicas externas; MX:Mixto
[3 FB | OB | oP | FFC | PE | Mx

2 Descripcion de la ubicaciéon dentro del plan de estudios asi como sobre su duracion:
Segundo semestre

3 Requisitos previos:

4 Competencias: (indicar las competencias que se desarrollan, de las descritas en el punto 3.2.)
GlaG10
E1-E5, E-7, E-9, E11, E15

Actividades formativas con su contenido en ECTS, su metodologia de ensefianza y aprendizaje y su
5 relacion con las competencias a desarrollar:

Actividades Presenciales ECTS (horas)| Actividades no Presenciales ECTS (horas)
Clases teoricas 0,2 (5) Preparacion y estudio personal de 0,8 (20)
los contenidos tedricos
Clases précticas de ordenador y 0,8 (20) Preparacion y resolucién de 0,4 (10)
seminarios ejercicios, problemas,
presentaciones...
Asistencia a tutorias 0,1(2,5) Estudio y preparaciéon de examenes 0,6 (15)
Realizacion de examenes y controles 0,1(2,5)
periddicos
Total horas presenciales 1,2 (30) Total horas no presenciales 1,8 (45)
Total volumen de trabajo 3 (75)

5.1 Resultados de aprendizaje:

Conocer las técnicas avanzadas de la Quimica Computacional y su aplicacion al estudio de sistemas
organicas y de interés farmacoldgico

Conocer las técnicas computacionales para el estudio de la estructura molecular.

Conocer las técnicas de simulacién actuales de aplicacion en fases condensadas.

Conocer las técnicas computacionales para relacionar cuantitativamente la estructura molecular y las
propiedades fisico-quimicas de los sistemas bio-organicos.

6 Sistemas de evaluacion:

La evaluacion de los alumnos se realizara: a) Seguimiento continuo, evaluacion de problemas, trabajos u otras
actividades (40%); b) Evaluacion de conocimientos por medio de examen (30%); Evaluacién de conocimientos
préacticos (30%)

7 Contenidos de la asignatura: (Breve descripcién de la asignatura)

Analisis conformacional avanzado en moléculas organicas y de interés biol4gico. Técnicas de dinamica
molecular. Técnicas de simulacion de fases condensadas. Modelizacién de disolventes. Relaciones
cuantitativas estructura-actividad (QSAR). Introduccién al disefio de farmacos asistido por ordenador.

8 Comentarios adicionales: (Cualquier aspecto, no descrito en los apartados anteriores)
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