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Pre-requisitos . i~ o - .
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Dia/horario

por sesién Definido en comun acuerdo entre Académicos y estudiantes

Facultad: Facultad de Ciencias Quimicas y Farmacéuticas

Edificio Profesores Eméritos(EPES) :Dr. Carlos Lorca Tobar 964, Independencia.
Lugary Contacto en la Escuela de Posgraduados
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Teléfonos: +56 2 29782959; +56 2 29782957

OBJETIVO DEL CURSO

Al finalizar el curso, el estudiante serd capaz de aplicar herramientas de modelacién molecular y
machine learning (ML) en el contexto del disefio racional de moléculas con potencial actividad
biolégica. Para ello, el curso aborda el manejo de bases de datos quimicas y biologicas, junto con
los criterios necesarios para la validacion estructural de modelos tridimensionales. Se
profundizara en la construccion y analisis de estructuras moleculares, asi como en el estudio de
interacciones intra e intermoleculares tanto en moléculas aisladas como en complejos ligando-
receptor. Ademas, el estudiante conocera los fundamentos y aplicaciones del aprendizaje
automatico para identificar patrones estructurales y optimizar compuestos bioactivos, integrando
descriptores moleculares derivados de técnicas computacionales avanzadas.

® TEMA I: Bases de datos y validacion de los modelos 3D.

® TEMA II: Modelamiento de estructuras y estudio de interacciones moleculares.
® TEMA lll: Modelacion molecular en complejos ligando-receptor.

® TEMA IV: Uso de Machine Learning (ML) en el Disefio de moléculas bioactivas.

METODOLOGIA

El curso se desarrolla a través de clases expositivas dictadas por docentes especialistas en las
areas de modelacion molecular, analisis estructural y machine learning aplicado al disefio de
moléculas bioactivas. Estas clases entregan los fundamentos teéricos y practicos necesarios para
comprender y aplicar las herramientas computacionales abordadas.

Complementariamente, se realizaran seminarios aplicados en los que los estudiantes trabajaran
con casos especificos, integrando progresivamente los contenidos del curso. Cada seminario
culminara con la entrega de un informe técnico, en el que el estudiante debera analizar, discutir y
justificar sus resultados, reforzando asi el pensamiento critico y el razonamiento cientifico.

Como actividad final, el curso contempla el desarrollo de un proyecto de investigacion individual
o grupal basado en un caso real o simulado de disefio molecular. Este proyecto integrara el uso
de bases de datos, modelacion de estructuras, simulaciones de interacciones moleculares y
aplicacion de técnicas de machine learning. El trabajo se presentara mediante un informe escrito
y una exposicion oral, donde el estudiante debera argumentar la pertinencia de las herramientas
utilizadas y la validez de sus resultados.




EVALUACION
4 Seminarios (25% cada uno)

Profesores Participantes por Unidad Académica

Universidad de Chile - Facultad de Ciencias Quimicas y Farmacéuticas.
Prof. David Vasquez V. (dvasquez@cig.uchile.cl)

Prof. Gerald Zapata (gzapata@uchile.cl)

Prof. Pablo César Jaque Olmedo (pablo.jaque@cig.uchile.cl)

ESTATUS DEL CURSO EN PROGRAMAS DE POSTGRADO
Curso Electivo para los alumnos del Doctorado en Farmacologia de la Universidad de Chile (4
créditos).
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CRONOLOGIA DEL CURSO

TEMA |: Bases de datos y validacion de los modelos 3D

1 28 de mayo Técnicas de obtencion de modelos Gerald Zapata
11:30-13:45 h tridimensionales. P
5 4 junio Métodos de validacion de los modelos Gerald Zapata
08:30 — 13:00 h tridimensionales P
3 2L IS SEMINARIO 1 Gerald Zapata
08:30 — 13:00 h P
TEMA Il: Modelamiento de estructuras y estudio de interacciones moleculares
- Modelamiento quimico cuantico de sistemas
4 LS de interés biolégico, P. Ej. farmacos PEld@IEGIE
08:30 — 13:00 h gico, 7. £J. y Gerald Zapata
péptidos
Herramientas interpretativas para identificar
interacciones intra e intermoleculares:
5 25 junio _Potencial Electrostatico Molecular (MEP), Pablo Jaque
08:30 — 13:00 h | Indice de interacciones no-covalentes (NCI)/ Gerald Zapata
SEMINARIO 2
TEMA lll: Modelacién molecular en complejos ligando-receptor
8 2 julio Modelos clasicos de acoplamiento molecular Gerald Zapata
08:30-13:00 h (docking) / Interpretacion de resultados Pablo Jaque
9 julio Gerald Zapata
9 | 08:30—-13:00 h SEUNARID € Pablo Jaque
TEMA IV: Uso de Machine Learning (ML) en el Disefio de moléculas bioactivas
10 22 [r0E Introduccion al ML David Vasquez
08:30 — 13:00 h
23 julio Andlisis y creacion de datasets s
e 08:30 — 13:00 h Creacién de flujos con operadores D R e
29 iulio ML supervisado
12 _ J : HTVS con ML David Vasquez
08:30 — 13:00 h S
Optimizacion de modelos
30 julio SEMINARIO 4 . .
131 08:30-13:00 h (Proyecto ML) David Vasquez




