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|. Datos de identificacion

Licenciatura Quimico 2003

Unidad de aprendizaje

Relaciones Estructura-Actividad

Carga académica 3

s Clave
Bioldgica
0 3 6
Horas tedricas Horas practicas Total de horas Créditos

Periodo escolar en que se ubica | 1

2 3 4 5 6 7

Il

Seriacion

Molecular

Aplicaciones al Modelado

Ninguna

UA Antecedente

Tipo de Unidad de Aprendizaje
Curso

Seminario

Laboratorio

Otro tipo (especificar)
Modalidad educativa

Escolarizada. Sistema rigido

Escolarizada. Sistema flexible

No escolarizada. Sistema abierto

Formacion comun
Ingenieria Quimica 2003

Quimica en Alimentos 2003

Formacion equivalente
Ingenieria Quimica 2003

Quimico Farmacéutico Bi6logo
2006

Quimica en Alimentos 2003

UA Consecuente

X | Curso taller

Taller

Practica profesional

No escolarizada. Sistema virtual

X | No escolarizada. Sistema a distancia

Mixta (especificar)

Unidad de Aprendizaje

Quimico Farmacéutico Biélogo 2006
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[l. Presentacién

La Unidad de Aprendizaje (UA) de Relaciones Cuantitativas de Estructura
Actividad Biologica que aqui se presenta se ubica en el area de acentuacion
de Quimica Computacional y pretende aportar al alumno conocimientos de la
guimica como una ciencia activa y en continuo crecimiento; su importancia es
fundamental para el entendimiento de la quimica, pues permite que el alumno
encuentre relaciones entre la estructura de una molécula y la actividad
biolégica que estd tenga; y las aplicaciones practicas que ellos presentan,
completando la formaciéon del egresado como un profesionista que aportara
beneficios para el logro de mejores condiciones de vida en nuestro mundo
tanto en el ambito de la practica profesional, como en los del conocimiento y
preservacion de la naturaleza, contribuyendo por lo tanto al mejoramiento del
entorno social en el que se desarrolla.

Las competencias que la UA promueve en el estudiante tienen un caracter
integral, el nivel cognoscitivo pretende alcanzar los niveles de comprension de
conceptos y su aplicacion en la solucién de problemas relacionados con la
quimica cuantica como un area de gran desarrollo y creciente interés,
promueve la comunicacién efectiva al participar en trabajos en equipo,
comprometiéndose en un desempefio de calidad en el trabajo, que le permitan
de manera eficaz iniciar los estudios de su profesion ante los retos actuales y
futuros del entorno.

La UA consta de nueve unidades de competencia: Desarrollo histérico de los
métodos QSAR, Criterios de validacion, aceptacion, y clasificacion de métodos
QSAR, QSAR Tridimensional, Disefio Racional de Farmacos e Introduccién a
la quimioinformatica. Por lo que estrategias como la investigacion documental,
la discusiébn de temas, exposiciones del profesor y de los estudiantes
conformaran las actividades centrales durante esta UA.

Los criterios de evaluacién tienen un caracter de proceso continuo en el cual la
realimentacién oportuna a los estudiantes acerca de su desempefio sera factor
clave en el aprendizaje, de manera que el estudiante realizara trabajos previos
y posteriores a las sesiones de clase como: investigacion documental de
temas y resolucion de problemas; trabajo activo en clase (discusion de temas,
resolucion de problemas tipo y exposiciones ante el grupo); y presentacion de
las evaluaciones tanto las que sefiale el calendario oficial respectivo, como la
de diagndstico y algunas de caracter formativo.
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[ll. Ubicacién de la unidad de aprendizaje en el mapa curricular

Nucleo de formacion: | Integral

Area Curricular: Ciencias del Perfil Profesional

Caracter de la UA: Optativa

IV. Objetivos de la formacion profesional.
Objetivos del programa educativo:

Formar y capacitar a los estudiantes con bases humanisticas, cientificas y
tecnolégicas mediante el conocimiento de los principios y fundamentos de las
Matematicas y Ciencias Naturales para lograr competencias sustantivas propias
de las Ciencias de la Disciplina, y de la Quimica aplicada en tres posibles
orientaciones, asi como desarrollar habilidades superiores del pensamiento
reforzando actitudes y valores para que aplicando las metodologias apropiadas
sean capaces de resolver problemas inherentes a su profesion, con ética y
excelencia, promoviendo su superacion y la mejora de su entorno, y como
consecuencia incrementar la calidad de vida del pais.

Objetivos del nacleo de formacion:

Proporciona una visién integradora-aplicativa de caracter interdisciplinario y
transdisciplinario, que complementa y orienta la formacién al permitir opciones
para su ejercicio profesional.

Objetivos del area curricular o disciplinaria:

V. Objetivos de la unidad de aprendizaje.

Proporcionar a los estudiantes conocimientos y habilidades para la encontrar los
factores estructurales responsables de la actividad biolégica de moléculas, asi
como fortalecer y desarrollar habilidades, actitudes y valores que les permitan
trabajar de manera individual o en equipo para la resolucion de problemas
relacionados a la UA. Con una visidon de respeto orientada a la calidad en el
trabajo, la perseverancia y tolerancia, asi como la disposicion a aprender a
aprender.
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VI. Contenidos de la unidad de aprendizaje y su organizacién

Unidad 1. Desarrollo histérico del QSAR

Objetivo: Conocer el desarrollo historico de los métodos QSAR, para que el
alumno se familiarice con los método basicos de correlacién entre la estructura y
las propiedades de respuesta. Mostrando calidad en el trabajo tanto individual
como en equipo. Con una vision de respeto, perseverancia y tolerancia, asi como
la disposicion de aprender a aprender.

1.1 Desarrollo de un modelo QSAR
1.2 Relaciones de energia libre

1.3 Conjuntos de entrenamiento, validacién y prediccion
1.4 Indicadores y descriptores

1.5 Ecuaciones de Hammett

1.6 Andlisis de Free-Wilson

1.7 Variante de Fujita-Ban

1.8 Andlisis de Hantsch

1.9 Ecuacion de Yukawa-Tsuno
1.10 Ecuacion de Taft

1.11 QSAR de Sandoz

Unidad 2. Criterios de validacion, aceptacion y clasificacion

Objetivo: Aprender Criterios de validacion, aceptacion, y clasificacion de métodos
QSAR para que el alumno sea capaz de determinar los limites y alcances de un
meétodo de correlacion. Mostrando calidad en el trabajo tanto individual como en
equipo. Con una vision de respeto, perseverancia y tolerancia, asi como la
disposicion de aprender a aprender.

2.1 Criterios de validacion
2.2 Criterios de aceptacion
2.3 Regla de 5 de Lipinsky
2.4 ADME

Unidad 3. QSAR tridimensional

Objetivo: Conocer métodos de QSAR Tridimensional para que el alumno sea
capaz de elegir la aproximacion adecuada para el analisis de moléculas en el
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espacio real. Mostrando calidad en el trabajo tanto individual como en equipo. Con
una vision de respeto, perseverancia y tolerancia, asi como la disposicién de
aprender a aprender.

3.1 Métodos de QSAR tridimensional

Unidad 4. Diserio racional de farmacos

Objetivo: Conocer los métodos basicos del disefio Racional de Farmacos, para
que el alumno se familiarice con las bases del desarrollo de moléculas con una
actividad farmacologica deseada. Mostrando calidad en el trabajo tanto individual
como en equipo. Con una vision de respeto, perseverancia y tolerancia, asi como
la disposicion de aprender a aprender.

4.1 Disefio racional de farmacos

Unidad 5. Quimioinformética

Objetivo: Conocer los principios basicos a la quimioinformatica, para que el
alumno sea capaz de explicar la actividad biolégica a partir de descriptores
moleculares. Mostrando calidad en el trabajo tanto individual como en equipo. Con
una visiébn de respeto, perseverancia y tolerancia, asi como la disposicién de
aprender a aprender.

5.1 Sistemas de nomenclatura quimica informatica
5.2 SMILES / SMARTS

5.3 InChl / InChlkey

5.4 Algoritmos genéticos

5.5 Redes neuronales

VII. Sistema de Evaluaciéon

v En el desarrollo de la UA se evaluara la identificacion y la aplicacion de los
conocimientos, las habilidades adquiridas, las actitudes y valores
desarrollados, mediante:

o Actividades individuales como: Elaboracion de mapas conceptuales o
graficos de recuperacion y resolucion de series de problemas
(exdmenes previos y departamentales)

o Actividades en equipo como: Elaboracion de mapas conceptuales o
graficos de recuperacion, investigacion documental escrita y exposicion
de investigacion documental escrita.
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v' La UA se acreditara a través de dos evaluaciones parciales y una final sumaria
(equivalente al examen ordinario), con un promedio minimo de calificacién de
6.0 puntos en una escala de 10.0 para ser promovido. No hay pase automatico,
es obligatoria la presentacion del examen departamental final.

v" Los porcentajes de las calificaciones e integracion de cada evaluacién son los
siguientes:

o Primera evaluacion 30%
o Segunda evaluacion 30%
o Evaluacion final 40%

v Las evaluaciones primera, segunda y final se conformaran por las siguientes
actividades:

o Actividades en o fuera del aula 30%
* Individuales 40%

e Elaboracion individual de mapa conceptual o gréfico de
recuperacion 30%
e Examen previo 70%
= En equipo 60%

e Elaboracion individual de mapa conceptual o gréfico de
recuperacion 30%
¢ Investigacion documental escrita 40%

e EXxposicion de investigacion documental escrita  40%

Examen departamental 70%
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