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ACERCA DEL DIPLOMADO

El Diplomado esta disefiado para brindar al alumno una formacion teérico-practica en
bioinformatica estructural. A lo largo del programa, el participante aprendera los
fundamentos de la estructura de proteinas desde 1D hasta 4D, el analisis de
interacciones no covalentes entre ligandos y proteinas, y la aplicacion de
herramientas computacionales para realizar estudios de acoplamiento molecular
(docking) y dinamica molecular en sistemas complejos, incluyendo entornos de
membrana. Este diplomado es impartido por un profesor-investigador con experiencia
y publicaciones cientificas internacionales en el area. Se sugiere tener formacién
basica en biologia molecular, quimica general o bioquimica, y conocimientos
introductorios en bioinformatica o manejo de archivos estructurales (como PDB). Este
diplomado es ideal para estudiantes, investigadores y profesionales interesados en el
disefio racional de farmacos, el analisis estructural de biomoléculas, la farmacologia
computacional y el desarrollo de proyectos de investigacion académica o aplicada en
biomedicina, biotecnologia o la industria farmacéutica.

TEMARIO

Modulo 1

Curso de Visualizacion y Modelado de Proteinas

(Dr Lenin Dominguez Ramirez, SNII-2)
Presentacion
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I Las ventajas de usar UCSF Chimera para el anélisis de estructuras

obtenidas por difraccion de rayos X
II. UCSF Chimera (1.16)

(Qué es UCSF Chimera?

(Como funciona?

(Con qué estructuras funciona?
III. Ventanas basicas

Ventana principal

Ventana de modelos

Ventana lateral

Generalidades de otras ventanas

IV. Uso del ratén

Tipo de interacciones con el raton

Como modificar la interaccion usando el ratén
Limitaciones

Visualizacion bésica e interaccion.
Listones, hélices, laminas.

Estructura secundaria por colores
Atomos, esferas, esferas con escala y mas
VI. Visualizaciones predefinidas.
Estructura secundaria

Todos los atomos.

Superficie hidrofébica.

Siluetas, color de fondo, niebla y mas.
Archivado de imagen.

Archivado de representacion.

VII. Etiquetas y colores.

Selecciones de atomos, residuo, y molécula.

Etiquetar y configuracion de la etiqueta.
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Colores de la seleccion.

VIII. Distancias, puentes de hidrégeno y contactos
Seleccion de atomos o centroides.

Seleccion de atomos, inter-molécula o intramolecular.
Seleccidn he interpretacion.

Archivado.

IX. Angulos, rotameros y choques.

Seleccién de dtomos.

Seleccion y modificacion.

Seleccion de atomos e interpretacion.

X. Superficies y atributos.

Calculo de superficies

Representacion de superficies

Mapeo de propiedades a la superficie.

XI. Superposicion de estructuras y secuencias.
Superposicion de monomeros

Superposicion de multimeros

Superposicion de secuencias

XII. Analisis de estructuras, ligandos y heterodtomos.
Aplicando los principios aprendidos.

XIII. Preparacion y reparacion de estructuras para docking.
Remocion del solvente.

Remocion de iones.

Reemplazo de cadenas laterales.

Adicién de hidrégenos.

Adicion de cargas

XIV. Visualizacion de resultados de docking (autodock, vina o ADFR)
Autodock Vina

ViewDock
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e XYV. Archivado de resultados.
1. Salvado de sesiones.

Modulo 2

Docking Proteina-Ligando con Autodock

(Dr José Correa Basurto, SNII-3)

Presentacion (examen diagndstico)
Grupos-funcionales-conformacion-configuracion
Propiedades fisicoquimicas

Propiedades ADMET
Interacciones-no-covalentes
Scoring-Sampling-Function (exploracion y célculo de energia)
Preparacion-Ligandos-docking
Obtencion-blanco-para-docking
Instalacion-Autodock-ADT-preparacion-archivos
Continuacién-preparacion-archivos para docking
Anélisis de resultados de docking
Continuacion-analisis-docking-validacion
Validacién-docking

Validacion-docking-final

Modulo 3

Docking Proteina-proteina

(M en C Alberto Dominguez Guillen)
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|.- Fundamentos de la Interaccion Proteina-Proteina

e Introduccion al docking proteina-proteina

e Niveles estructurales de las proteinas: primaria, secundaria, terciaria y
cuaternaria

e Importancia del docking en la biologia estructural y el disefio de farmacos

Il.-Metodologias de Docking Proteina-Proteina

e (lasificacion de las estrategias de docking
o Docking ciego
o Docking dirigido
o Docking flexible
e C(riterios para seleccionar el método adecuado en predicciones de docking

lll.- Técnicas y Herramientas para el Docking
Proteina-Proteina

e Principales enfoques computacionales
e Introduccioén a servidores de docking:

o HDOCK
ClusPro
FRODOCK 2.0
SwarmDock
HADDOCK
PatchDock

o SymmDock

IV.- Estudio de docking usando ClusPro

o O O O O

® Estudio de docking proteina-proteina usando ClusProt

® Seleccién de proteinas
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® Entrar al servidor y hacer simulacion
V.- Evaluacién y Analisis de Resultados

e Evaluacion y seleccion de modelos predichos
e Andlisis de la interfaz de interaccion entre cadenas proteicas

e Interpretacion estructural y validacion de predicciones

Modulo 4

Dinamica Molecular de Proteinas en Medio

AcCuoso

(Dr José Correa Basurto, SNII-3)

Presentacion.

Estructura de proteinas.

[ J
[ J
e Aplicacion de dindmica molecular (DM) en el area farmaceditica.
e Aplicaciéon de DM en el drea biotecnolégica.

e Generalidades sobre Campos de Fuerza (force fields).

e Conceptos, (RMSD, RMSF, Rg, superficies accesibles a solvente, cambios
conformacionales).

Ejercicios de visualizacién con VMD.

Archivos requeridos para una DM.

Preparacion de archivos para correr DM.

Minimizacion de estructura para DM.

Simulacién de DM en NAMD.

Continuacién de simulaciéon de DM en NAMD.

Anélisis de resultados por VMD.
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e Andlisis de resultados por CARMA.

e Continuacion de andlisis de resultados por CARMA.

e Actividad final: realizar ejercicio de dindmica molecular usando proteina
de su interés

Modulo 5

DINAMICA MOLECULAR PROTEINA-LIGANDO
(Dr Jorge Luis Rosas Trigueros, SNII-1)

Presentacion del modulo y examen diagnoéstico
Unidad I: Conceptos bésicos sobre proteinas ( 3 horas)

1. Proteinas

o Las proteinas
Importancia de las proteinas como biomoléculas
Propiedades y clasificacion de los aminodcidos

Niveles estructurales de las proteinas

o O O O

Relacion estructura y funcion en las proteinas

Unidad II: Dindmicas Moleculares proteinas-ligando (6 horas)

1. Aplicacion de la dindmica molecular para el estudio de biomoléculas
2. Conceptos sobre dindmicas moleculares

o Definicién de dindmica molecular

o Descripcion general de la metodologia

o Campo de fuerza y parametros

o Algoritmos
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o Condiciones periddicas

o Controles de temperatura y presion
3. Introducién al programa NAMD (NAMD como paquete de dindmica
molecular)
o Generalidades sobre NAMD
Generacion del sistema de simulacion
Andlisis de la estructura inicial
Neutralizacion de la carga del sistema
Solvatacién del sistema de simulacién
Establecimiento de la rutina de simulacion

Descripcion de las fases de un algoritmo de simulacion

O O O O O O

Generacion de archivos de entrada (inputs) para la simulacion
o Hacer ejercicio para correr una dindmica corta
4. Proteina-Ligando.

Unidad III: Analisis de las Dindmicas moleculares (6 horas)

1. Andlisis de simulaciones con Carma
2. Introduccién a Carma
o Descripcion de un archivo de entrada
Célculo y andlisis de Desviacion cuadratica media( RMSD)
Célculo y andlisis de Radio de giro (RG)
Célculo y andlisis de Fluctuacién cuadratica media (RMSF)

Agrupamiento de estructuras

O O O O O

Célculo y analisis de componentes principales (PCA)
o Cdlculo de energia libre de los ligandos en Dindmica molecular
3. Andlisis de datos de dindmica proteina-ligando con VMD
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Modulo 6

DINAMICA MOLECULAR PROTEINA-MEMBRANA
(Dr Jorge Luis Rosas Trigueros, SNII-1)

Presentacion del médulo y examen diagndstico
Unidad I: Conceptos bésicos sobre proteinas y membranas ( 3 horas)

1. Biomoleculas
1. Importancia de las membranas como biomoléculas

N

Importancia de las proteinas como biomoléculas
3. Propiedades y clasificaciéon de los aminodcidos
4. Niveles estructurales de las proteinas
5. Relacion estructura y funcion en las proteinas
2. Métodos de determinacion estructural de proteinas
1. Métodos de determinacion estructural
m Cristalografia de rayos X
m Resonancia magnética nuclear
m Cryo-electro microscopia.
m Instalacién de VMD, NAMD y CARMA (asincrénico)

Unidad II: Dindmicas Moleculares de proteinas transmembranales (6 horas)

1. Aplicacion de la dindmica molecular para el estudio de biomoléculas
2. Conceptos sobre dindmicas moleculares

o Definiciéon de dindmica molecular

o Descripcién general de la metodologia

o Campo de fuerza y pardmetros
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o Condiciones periddicas

o Algoritmos

o Controles de temperatura y presion

Unidad III: Introduccién a los programas de dindmica molecular

1. NAMD
2. Amber
3. Gromacs

1. NAMD como paquete de dindmica molecular

1. Generalidades sobre NAMD

2. Generacion del sistema de simulacion

m Andlisis de la estructura inicial

Neutralizacion de la carga del sistema
Solvatacién del sistema de simulacién
Establecimiento de la rutina de simulacion
Descripcion de las fases de un algoritmo de simulacion

Generacion de archivos de entrada (inputs) para la simulacion

Correr simulacién de DM con NAMD en sus computadoras
(continuar asincronico)

Unidad I'V: Analisis de las dindmicas moleculares (6 horas)

1. Andlisis de simulaciones con Carma

2. Introduccién a Carma
o Descripcion de un archivo de entrada
o Calculo y andlisis de Desviacion cuadratica media( RMSD)
o Calculo y andlisis de Radio de giro (RG)
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Célculo y andlisis de Fluctuacién cuadratica media (RMSF)

o)
o Agrupamiento de estructuras

o Calculo y anélisis de componentes principales (PCA)
o)

Anélisis de la estructura y dindmica de la membrana

INVERSION: $ 6,499.00 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 médulos, cada mdédulo 1,399.00 MXN,
63.00 USD. Para inscribirse en México o fuera de México puedes pagar por:
https://www.pharbiois.com/inscribirme-diplomado-dockinging-y-dm (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

Comentarios al diplomado

e La ensefanza fue excelente y me senti en confianza de cometer errores en el
aprendizaje

e Ell diplomado estuvo muy bien estructurado; sin embargo, desde mi punto de vista se
necesitan mas sesiones para abarcar todo el contenido. La doctora incluso
amablemente nos daba 1 hora extra. En verdad disfruté y sobre todo aprendi mucho.

e Me gustaria aumentar el tiempo de practica y disminuir la teoria

e Me agrado el diplomado, como sugerencia considero que una clase mas para este
tema quedaria menos apresurada, pero en general muy buen diplomado

e Agradezco toda la paciencia y amabilidad, realmente realiz6é un excelente trabajo.

e Muy bueno el diplomado, una herramienta valiosa para introducirse a la bioinformatica
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