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ACERCA DEL DIPLOMADO

En este diplomado el alumno aprendera conceptos de estructura de
proteinas de 1D-4D, el alumnos manejara conceptos de interacciones
ligando-proteina no covalentes, aprendera a realizar estudios de
acoplamiento molecular asi como estudios de dinamica molecular de
proteinas con ligando, en un entorno de membrana, etc. Es un diplomado
de bioinformatica estructural tedrico-practico desarrollado de la mano de
un profesor-investigador experto con publicaciones cientificas

TEMARIO

Modulo 1

Internacionales.

VISUALIZADORES DE PROTEINAS EN 3D

1. Bienvenida e introduccion a la bioinformatica

2. Herramientas de apoyo para preparacion de archivos y analisis
de resultados

3. Introduccion a los visualizadores 3D de proteinas:
https://www.rcsb.org/docs/additional-resources/molecular-grap

hics-software
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Instalacion de PyMol
Ejercicios de visualizacién en PyMol
Instalacion de Chimera

Ejercicios de visualizacion en Chimera

Instalaciéon de VMD
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. Ejercicios de visualizacion en VMD

10. Instalacion de accelrys-discovery

11. Ejercicios de visualizacion en accelrys-discovery
12. Instalacion de Swiss-PdbViewer

13. Ejercicios de visualizacion en Swiss-PdbViewer
14. Instalacion de maestro

15. Ejercicios de visualizacion en maestro

16. Instalacion de marvin

17.  Ejercicios de visualizacion en marvin

Moédulo 2
DOCKING LIGANDO-PROTEINA

1. Propiedades fisicoquimicas de ligandos
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Propiedades ADMET de ligandos

Bases de datos de ligandos

Dibujo en 2D y 3D de ligandos em software gratuito
Interacciones no covalentes

Estructura primaria de proteinas

Estructura secundaria de proteinas

Estructura terciaria de proteinas
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. Bases de datos de proteinas
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Instalacidon de autodock tools
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Instalacion de autogrid y autodock
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Preparacion de archivos

[
e

Simulacion de docking
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s

Andlisis de resultados de docking
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Generacion de figuras en Pymol del complejo

ligando-proteina

Modulo 3
DOCKING PROTEINA-PROTEINA
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Introduccion a Docking proteina-proteina

estructura de proteinas (primaria, secundaria, terciaria)

1) Introduccion a Docking proteina-proteina.
2) Clasificacion de metodologias de Docking proteina-proteina.
a) Docking ciego
b) Docking Dirigido
¢) Docking Flexible
3) (Qué tipo de método utilizar en la prediccion de Docking

proteina-proteina?
Técnicas de prediccion de Docking de proteinas-proteinas.

1) Docking proteina-proteina empleando los servidores
a) HDOCK
b) ClusPro
¢) FRODOCK 2.0
d) SwarmDock
e) HADDOCK
f) PatchDock
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g) SymmDock

Evaluacion y analisis de los Docking proteina-proteina.
1) Evaluacion y seleccion de los modelos predichos.

2) Andlisis de la interfase entre las cadenas proteicas.

Modulo 4
DINAMICA MOLECULAR PROTEINA-AGUA

[E—

. Descripcion quimica de un aminoécido
Clasificacion de aminoacidos
Descripcion del enlace peptidico
Angulos planos

Angulos diedros

mapas de Ramachandran

Anélisis de formato PDB

Coordenadas de aminoaacidos
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. factor B de un cristal
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10. Descripcion de RMSD
11. Descripcion de RMSF

12. Descripcion de radio de giro

13. Instalacion de NAMD

14. Preparacion de archivo de proteina para dindmica
molecular

15.  Simulacién de dindmica molecular

16. Analisis de resultados de dindmica molecular en VMD

17. Analisis de resultados de dinamica molecular en

CARMA

Modulo 5

DINAMICA MOLECULAR
PROTEINA-LIGANDO

Conceptos basicos sobre proteinas
1. Proteinas

1. Las proteinas
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ii.  Importancia de las proteinas como biomoleculas

iii. Propiedades y clasificacion de los aminoacidos
iv.  Niveles estructurales de las proteinas

v.  Relacion estructura y funcion en las proteinas

Dinamicas Moleculares proteinas-ligando
1. Aplicacion de la dinamica molecular para el estudio de
biomoleculas

2. Conceptos sobre dindmicas moleculares
a. Definicion de dindmica molecular
b. Descripcion general de la metodologia
c. Campo de fuerza y parametros
d. Algoritmos
e. Condiciones periodicas
f. Controles de temperatura y presion

3. Introducion al programa NAMD

4. NAMD como paquete de dinamica molecular
a. Generalidades sobre NAMD

b. Generacidn del sistema de simulacion
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c. Analisis de la estructura inicial

d. Neutralizacion de la carga del sistema

e. Solvatacion del sistema de simulacion

f. Establecimiento de la rutina de simulacion

g. Descripcion de las fases de un algoritmo de
simulacion

h. Generacion de archivos de entrada (inputs) para la
simulacion

1. Hacer ejercicio para correr una dinamica corta

5. Proteina-Ligando.

Andlisis de las Dindmicas moleculares
1. Analisis de simulaciones con Carma
2. Introduccién a Carma
a. Descripcion de un archivo de entrada
b. Calculo y analisis de Desviacion cuadratica
media( RMSD)
c. Calculo y andlisis de Radio de giro( RG)
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d. Calculo y andlisis de Fluctuacion cuadrética

media (RMSF)

e. Agrupamiento de estructuras
f. Calculo y andlisis de componentes principales
(PCA)
g. Calculo de energia libre de los ligandos en
Dindmica molecular
3. Analisis de datos de dindmica proteina-ligando con

VMD

Modulo 6

DINAMICA MOLECULAR
PROTEINA-MEMBRANA

Conceptos bésicos sobre proteinas y membranas

1. Biomoleculas

a. Importancia de las membranas como biomoleculas
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b. Importancia de las proteinas como biomoleculas

c. Propiedades y clasificacion de los aminoacidos
d. Niveles estructurales de las proteinas

e. Relacion estructura y funcion en las proteinas

2. Métodos de determinacion estructural de proteinas
a. Métodos de determinacion estructural
1. Cristalografia de rayos X
ii. Resonancia magnética nuclear
iii. Cryo-electro microscopia.
iv. Instalaciéon de VMD, NAMD y CARMA

(asincronico)

Dinamicas Moleculares proteinas transmembranales

1. Aplicacion de la dinamica molecular para el estudio de
biomoleculas
2. Conceptos sobre dindmicas moleculares

a. Definicion de dinamica molecular
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b. Descripcion general de la metodologia

c. Campo de fuerza y parametros
d. Algoritmos
e. Condiciones periodicas

f. Controles de temperatura y presion

Introduccion a los programas de dindimica molecular
g. NAMD
h. Amber

1. Gromacs

3. NAMD como paquete de dinamica molecular
a. Generalidades sobre NAMD
b. Generacion del sistema de simulacion
1. Analisis de la estructura inicial
ii. Neutralizacion de la carga del sistema
iii. Solvatacion del sistema de simulacién

1v. Establecimiento de la rutina de simulacién
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v. Descripcion de las fases de un algoritmo de

simulacion

vi. Generacion y preparacion de archivos de entrada
(inputs) para la simulacion.

vii. Correr simulacion de DM con NAMD en sus

computadoras (continuar asincronico)

4. Analisis de las dindmicas moleculares

1. Analisis de simulaciones con Carma
2. Introduccién a Carma
a. Descripcion de un archivo de entrada
b. Calculo y analisis de Desviacion cuadratica media(
RMSD)
c. Calculo y andlisis de Radio de giro( RG)
d. Calculo y andlisis de Fluctuacion cuadratica media
(RMSF)
e. Agrupamiento (clusters) de estructuras

f. Calculo y andlisis de componentes principales (PCA)
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COSTOS: $ 6,299.00 MXN, aproximadamente 360 USD. Nota: 10 %: Estudiante de
licenciatura, grupos > de 4 alumnos, haber tomado 2 cursos y/o diplomados en pharbiois.
5 %, estudiante de posgrado tienen, haber tomado un curso en www.pharbiois.com,
grupos de 2-3 alumnos, profesores de tiempo parcial. Damos factura y constancia del
diplomado. El pago también puede ser diferido por mddulos, cada médulo 1,259.00 MXN,
63.00 USD. Para inscribirse en México o fuera de México puedes pagar por:
https://bit.ly/3gL6rgp (PayPal, Mercado Pago y stripe), en México se puede pagar por
transferencia bancaria a cuenta CLABE SANTANDER: 0141-8065-5079-1315-04, a
nombre de Pharmaceutical and Biotechnological Innovation Services SAS De CV. El
comprobante se manda al correo: pharmaceuticalandbiotechnology(@gmail.com, informes,
cotizaciones tambien por ventas@pharbiois.com
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