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Registro RENIECYT-CONAHCYT: 2000001

Curso Creacion de modelos QSAR con
Inteligencia Artificial

Constancia con folio de red SEP-CONOCER EC0301 (validez oficial/curricular)

Profesore: Dr Erick Correa Padilla
https://scholar.google.com/citations?user=qCaGKSsAAAAJ&hl=es

Modalidad: sincrénico
Plataforma: ZOOM
Duracion: 20 horas

Idioma: Espafiol

Inicia: 2 de junio del 2025 de 7:00 a 10 PM (hora centro de
México=

Descripcion del curso

Curso enfocado en el disefio de farmacos asistido por inteligencia
artificial. Cubre programacion en Python, machine learning,
quimioinformatica, modelos QSAR y optimizacion molecular. Ideal
para quienes buscan aplicar herramientas computacionales
modernas al desarrollo farmacéutico.
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TEMARIO

Modulo 1. Diseiio de Farmacos con Inteligencia Artificial

-Python, Google Colaboratory e Inteligencia Artificial en programacion
-Estructuras de datos: variables, listas, tuplas y diccionarios

-Bucles “if, elif y else”, “for” y “while’

-Numpy: arreglos, indices y operaciones con arreglos

-Dataframes con pandas

-Pyplot

-Plotly express

-Aprendizaje Supervisado y No Supervisado

-Aprendizaje Supervisado: clasificacion y regresion

-Aprendizaje No Supervisado: agrupaciéon y reduccion de
dimensionalidad

Médulo 2: Introduccion a la quimio informatica.

-Representacion de moléculas en Python: SMILES, InChl,

-Calculo de huellas dactilares y similitud quimica.

-Calculo de descriptores moleculares.

-Evaluacion de ADMET (Absorcion, Distribucion, Metabolismo, Excrecion
y Toxicidad): Herramientas computacionales para predecir propiedades
farmacocinéticas y toxicoldgicas.

Moédulo 3: Prediccion de actividad biolégica: Modelos QSAR
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asistidos por

-Inteligencia Atrtificial.

-Aprendizaje automatico: clasificacion y regresion.

-Algoritmos de regresion.

-Algoritmos de Seleccion de caracteristicas, Validacion interna y externa,
y reduccion de dimensionalidad.

-Dominio de aplicabilidad.

-Espacio Quimico.

Médulo 4: Diseno y Optimizacién de Farmacos

-Relacion estructura-actividad (SAR): Analisis de cémo los cambios
estructurales afectan la actividad bioldgica.

-Farmacdforo, quimica combinatoria, bio-isésteros y estructuras
privilegiadas.

-Optimizacién de propiedades farmacocinéticas y farmacodinamicas:
Modificacion de la estructura para mejorar la absorcion, distribucion,
metabolismo y excrecion, asi como la potencia y selectividad.
Evaluacion final del curso

inversion: S 1,999.00 MXN (100.00 USD). Para inscribirse hacer pago a la 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. También puede pagar en:
https://www.pharbiois.com/incribirmegsarconai por PayPal, MERCADO PAGO (TDD, TDC,
OXXO, etc) o stripe. Descuentos 10 % estudiantes de licenciatura, haber tomado 2 o mas
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cursos/diplomados en pharbiois. 5 % estudiantes de Posgrado y posdocs, profesores de

tiempo parcial, haber tomado un curso en pharbios.com.

Comentarios de alumnos que ha tomado el curso
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