Curso de Modelado Molecular y
Bioinformatica Estructural de

Proteinas

Acerca de este curso

El Curso de Modelado Molecular y Bioinformatica Estructural de Proteinas es un
programa educativo que se centra en las técnicas y herramientas utilizadas para
estudiar la estructura y funcion de las proteinas mediante modelado molecular y
enfoques bioinformaticos. Este curso es ideal para quienes desean profundizar en el
analisis estructural de biomoléculas y su aplicaciéon en la investigacion biolégica y
farmacéutica. Los objetivos del curso son: Proporcionar una comprension solida de los
principios del modelado molecular y la bioinformatica estructural. Capacitar a los
participantes en el uso de herramientas y técnicas para el analisis y prediccion de
estructuras proteicas. Fomentar la aplicacion de estos conocimientos en la
investigacion y desarrollo de nuevas terapias y biotecnologias. Este curso es
fundamental para quienes buscan integrar la biologia molecular con enfoques
computacionales en su trabajo. Dentro de los temas que se abordan se lograra:
Comprender los principios basicos del modelado molecular y su relevancia en la
biologia estructural. Estudiar los diferentes niveles de organizacién de las proteinas y
cdmo su estructura se relaciona con su funcidn biolégica. Familiarizarte con software y
bases de datos relevantes para el analisis de estructuras proteicas, como el PDB y
Swiss-Model. Aprender técnicas de modelado por homologia, modelado de ab initio y
docking molecular, incluyendo la optimizacién y validacién de modelos. Introduccion a
las simulaciones de dinamica molecular para explorar el comportamiento de las
proteinas en diferentes condiciones. Aplicar métodos para predecir la estructura de

proteinas a partir de su secuencia, utilizando herramientas computacionales.
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Comprender cémo el modelado molecular se utiliza en el disefio de farmacos y la
identificacion de sitios de union en proteinas. Analizar aplicaciones practicas del
modelado molecular en investigaciones biomédicas y biotecnoldgicas. Al finalizar el
curso, tendras una sodlida comprension de como utilizar técnicas de modelado
molecular y bioinformatica para estudiar y manipular estructuras proteicas, lo que te
permitira aplicar estos conocimientos en investigaciones y desarrollos en diversas

areas cientificas.
Perfil del aprendiz

Para tomar un curso de Modelado Molecular y Bioinformatica Estructural de Proteinas,
se recomienda que el perfil del estudiante incluya lo siguiente: Tener una base sélida en
biologia molecular, bioquimica o ciencias relacionadas. Un grado en biotecnologia,
biologia, quimica o campos afines es ideal. Familiaridad con conceptos de estructuras
de proteinas, dinamicas moleculares y técnicas de modelado computacional.
Experiencia previa con bases de datos biolégicas y software de visualizacion de
estructuras también es beneficiosa. Habilidad para analizar e interpretar datos
experimentales y computacionales, asi como resolver problemas complejos.
Motivacion por la investigacion en biologia estructural y aplicaciones en campos como
la farmacologia o el disefio de farmacos. Este perfil ayudara al estudiante a aprovechar
al maximo el curso y a desarrollar habilidades valiosas en el campo de la modelacion

molecular y la bioinformatica.
Modalidad

Acceso inmediato a los contenidos del curso tras la inscripcidn, a través de la

plataforma https://pharbiois.milaulas.com.

Se ofrecen 30 horas de contenido grabado que se pueden seguir de manera
asincrdénica, junto con material seleccionado, como articulos cientificos y

videos de expertos(as) en la materia.
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Este curso estd diseflado para completarse en un plazo de cinco semanas,
pero su modalidad asincrénica y el acceso ilimitado durante un afo
permiten a los participantes avanzar segun su disponibilidad y revisar los

temas cuando lo necesiten.

El acompanamiento personalizado de nuestros instructores estara

disponible de forma continua a lo largo de la duracién del curso.

Al completar al menos el 80% de las actividades del curso, recibirdn una
certificacion tras evaluar la calidad en el curso y la atencién brindada por
Pharbiois a través de Ilas plataformas de Survey Monkey en

https://www.surveymonkey.com/r/J2WYNVX vy Google Maps en

https://a.page/r/CRpW33pcNE6YZEBM/review, o por correo electrénico a la

direccion ventas@pharbiois.com, con el asunto “Opinidn Modelado

Molecular PHCO1".

Validez

La certificacion de este curso cuenta con respaldo oficial y curricular de la
Secretaria de Educacion Publica de México, a través de la red SEP-CONOCER,

con el estdndar de competencia EC0301.

Instructor

Este curso es impartido en su totalidad por el Dr.
José Correa Basurto. EI Dr. Correa es Médico,
Maestro en Ciencias en Farmacologia y Doctor en
Investigacion Médica por la Escuela Superior de
Medicina del Instituto Politécnico Nacional, en

México (ESM-IPN). Ademads, es Maestro en
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Bioinformatica por la Universidad Internacional de Andalucia, en Espana.

Es Profesor e Investigador a tiempo completo en el Laboratorio de Diseho y
Desarrollo de Nuevos Farmacos y Biotecnologia de la ESM-IPN. Forma parte
del Sistema Nacional de Investigadoras e Investigadores (SNII) en su nivel
mas alto, SNII-1ll, en México. Ha publicado 236 articulos de investigacion, 12
capitulos de libro y cuenta con 7 patentes aprobadas en México. Ademas,
actua como editor y revisor para diversas revistas internacionales de alto

impacto en Quimica Medicinal y Modelado Molecular.

Temario
1. Presentacion del curso (examen diagnostico)
1.1.- EXamen diagndstico
1.2.- Contrato de aprendizaje

1.3.- Presentacion breve del curso y bienvenida

2. Grupos Funcionales, Cargas atémicas, conformacion y
configuracion, LogP, Efectos electrénicos y estéricos
2.1.- Grupos funcionales
2.2.- Cargas parciales
2.3.- Cargas totales
2.4.- Conformacional
2.4.- Configuracion R, S
2.5.- Efectos estéricos

3. Descriptores quimicos y QSAR
3.1.- Descriptores OD-4D
3.2.- Estudios de relacién estructura actividad

4. Descripcion de aminoacidos y Estructura de proteinas
4.1.- Clasificacion de aminoacidos
4.2.- Estructura 1-4 de proteinas

5. Conceptos de inmuno-informatica
5.1.- Epitopes inmunogénicos
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5.2.- Predictores de lineales
5.3.- Predictores de discontinuos
5.4.- MHC-I
5.5.- MHC-II
6. Diseno de farmacos considerando propiedades ADMET,
virtual screening, PCAs y Drug screening workflow systems
6.1.- Qué son las propiedades ADMET
6.2.- Prediccion de propiedades ADMET
6.3.- Qué son los analisis de componentes principales
6.4.- Que es tamizaje de drogas a gran escala
7. Mecanica molecular (generalidades)
7.1.- Como se simplifican los atomos y grupos funcionales
7.2.- Qué son los campos de fuerza
7.3.- Qué son las interacciones covalentes
7.3.- Qué son las interacciones no-covalentes
8. Métodos semi-empiricos y Mecanica cuantica
8.1.- Explicacion de métodos semiempiricos
8.2.- Explicacién de mecanica cuantica
8.3.-Aplicacion de los métodos semiempiricos y de mecanica
cuantica
8.4.- Obtencidon de descriptores de mecanica cuantica
9. Conceptos de folding (plegamiento de proteinas)
9.1.- Busqueda de secuencia de proteina consenso
9.2.- BLAST para ver si hay estructura 3D
9.3.- Si hay estructura parcial se puede agregar faltantes
9.4.- Construccidén de estructuras 3D por homologia
9.5.- Construccion de estructuras 3D por ab initio
9.6.- Construccidén de estructuras 3D por tensado
10.Docking ligando-proteina
10.1.- Qué es docking
10.2.- Aplicacion del docking
11. Docking macromolecular-macromolécula
(proteina-proteina)
11.1.- Explicaciéon del docking poteina-proteina
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11.2.- Aplicacion de los estudios de docking proteina-proteina
12.Dendrimeros como nano-acarreadores
12.1.- Qué son los dendrimeros
12.2.- Que es un dendron
12.3.- Uso de los dendrimeros
13.Principios basicos de Dinamica molecular
13.1.- Qué es la dindmica molecular
13.2.-Campos de fuerza
13.3.- Usos de la dinamica molecular
14. Taller docking (acoplamiento Molecular) (actividad Final)
14.1,- Obtencién de ligando
14.2.- Preparacion de ligandos y proteina
14.3.- Simulacion de docking
14.4.- Analisis de resultados
15.Taller de dinamica molecular con VMD-NAMD (actividad
final))
15.1.- Archivos requeridos para dinamica molecular
15.2.- Preparacion de archivos
15.3.- simulacién de dindmica molecular
15.4.- Analisis de resultados

Instrucciones de registro

1. Realiza tu inversion a través de las plataformas disponibles en:
https://www.pharbiois.com/inscribirme-modelado-proteinas

2. Envia el comprobante de pago a ventas@pharbiois.com con el asunto
“Inscripcion Modelado Molecular PHCO1” (si requieres factura, incluye tu
Constancia de Situacion Fiscal).

3. Recibiras por correo electronico toda la informacidn necesaria para

acceder a las sesiones grabadas.

Descuentos disponibles
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En Pharbiois, creemos firmemente en la importancia de contribuir a la
educacion de la juventud mexicana y latinoamericana. Por ello, ofrecemos

descuentos especiales para los siguientes grupos:

e Estudiantes de Licenciatura o Pregrado, del 10%

e Estudiantes de Posgrado, del 5%

e Antiguos estudiantes de Pharbiois, del 5%

e Referidos por antiguos estudiantes de Pharbiois, del 5%

e Asistentes a la Masterclass Gratuita de Dinamica Molecular de

Proteinas en Medio acuoso, del 20%

Si eres elegible para alguno de estos descuentos, envianos un correo a
ventas@pharbiois.com con el asunto “Descuento Modelado Molecular

PHCO1".

Conoce todos nuestros productos y servicios

Congreso anual de Divulgacion y Emprendimiento en Innovacién CDEI

Organizado en colaboraciéon con Pharbiois, este evento redne a expertos en
ciencia, tecnologia e innovacién para explorar y compartir avances en salud,
biotecnologia y emprendimiento cientifico. Con conferencias magistrales,
talleres especializados y espacios de networking, el CDEl fomenta la
colaboracién interdisciplinaria, brindando una experiencia enriquecedora
para profesionales y estudiantes. Mas informacion:

https://www.pharbiois.com/2docdei.

Cursos y Diplomados en Farmacéutica Computacional
Conoce nuestros mas de 25 Cursos y 6 Diplomados respaldados por la
Secretaria de Educacién Publica de México (SEP) a través de la red

SEP-CONOCER. Mas informacidn: https://www.pharbiois.com.

Servicios de Apoyo a la Investigacion
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Entendemos que los recursos computacionales, el tiempo y el aprendizaje
de nuevas técnicas pueden ser factores limitantes en la investigacion. Por
ello, ofrecemos servicios especializados para la comunidad cientifica,
realizados por expertos y garantizados por Pharbiois.

e Analisis bioestadisticos

e Simulaciones de acoplamiento (docking) y dinamica molecular

e Alquiler de tiempo y capacidad de cémputo

e Redaccién de patentes

e Disenoy desarrollo de proyectos de investigacion

e Edicidon de figuras creativas y técnicas

e Traduccidn y correccion de textos al inglés

e Asesoria para emprendedores

Mas informacién: https://www.pharbiois.com/consultoria-y-servicios o al

correo electrénico: ventas@pharbiois.com.
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