Quimica dels Farmacs(20346)

Titulacié/estudi: Grau en Biologia Humana Curs: 2n Trimestre: 3r
Nombre de credits ECTS: 6 credits Hores de dedicacio de
I'estudiant: 150 hores Llengua o llengiies de la docéncia: catala,
castella, anglés Professor: David Andreu (coordinador), Beatriz G. de la
Torre i Ricardo Gutiérrez

1. Presentacid de I'assignatura

L'assignatura Quimica dels Farmacs és una assignatura obligatoria del grau
en Biologia Humana que té 6 credits ECTS i que s'imparteix en el tercer
trimestre del segon curs.Les activitats docents seran impartides pels
professors David Andreu, que n'és el coordinador; Beatriz G. de la Torre i
Ricardo Gutiérrez.

2. Competéncies que s'han d'assolir

Durant el procés docent de I'assignatura es pretén que l'estudiant pugui
assolir les competéencies previstes en el pla d'estudis de la titulacié: saber
reconeixer els patrons estructurals de biomolécules i farmacs aixi com saber
relacionar-los amb la funcié biologica.

Les competéncies anteriors impliquen els objectius generals seglients:

a) Relacionar els conceptes d'estructura molecular de compostos organics
(adquirits a Ciencies Basiques II) amb propietats rellevants com ara estat
ionic en funcid del pH del medi, solubilitat en aigua/lipids, pas a través de
membranes, etc.

b) Saber interpretar |'efecte que els substituents o altres modificacions poden
causar en les propietats moleculars d'un farmac.

c) Coneixer el fonament i entendre les aplicacions de I'HPLC i la
cromatografia de gasos. Saber interpretar cromatogrames de separacions
senzilles.

d) Coneixer el fonament i entendre les aplicacions de I'RMN de proté i
I'espectrometria de massa. Saber interpretar, utilitzant les taules
corresponents, espectres de RMN de 'H de farmacs d'estructura senzilla.
Saber interpretar espectres de massa (impacte electronic o MALDI-TOF).

e) Coneixer les etapes fonamentals en el disseny i el desenvolupament d'un
farmac.

f) Comprendre les principals estrategies de modificacidé molecular de farmacs,
en particular les que aprofiten el metabolisme i la farmacocinetica. Saber-les
identificar i interpretar en el desenvolupament de farmacs concrets.



g) Estar informat de les principals tecniques actuals de disseny de farmacs
per metodes computacionals (QSAR 2D i 3D, CoMFA, etc.).

h) Identificar i interpretar els continguts principals (disseny i analisi de
resultats) d'un article tipic de quimica farmaceutica contemporania.

i) Completar I'expertesa experimental adquirida a Ciéncies Basiques II, en

particular pel que fa a técniques de separacid, tant manuals com
instrumentals.

3. Continguts

Els temes que s'impartiran a les classes teoriques i els seminaris, problemes i
exposicions del curs giren entorn dels aspectes seglents:

¢ Revisié de conceptes de quimica organica rellevants en quimica dels
medicaments: estructura electronica, acidesa/basicitat, efectes dels
substituents, estereoquimica, mecanismes de reaccié.

e Técniques analitiques (separacid, identificacid) aplicades a medicaments:
HPLC, GC, RMN d''H, espectrometria de massa.

¢ Quimica dels farmacs: descobriment, desenvolupament i validacié de
prototipus.

e Aproximacions qualitatives (SAR classic) i quantitatives (QSAR 2D, 3D) al
disseny i modificacié de farmacs.

¢ Aspectes farmacocinétics en el disseny i el desenvolupament de farmacs.
Temari que s'impartira en les classes magistrals (24 hores)

Llico 1. Revisié de conceptes de quimica organica. Enllag, grups funcionals,
estructures de Lewis, ressonancia.

Llico 2. Acidesa i basicitat de compostos organics. Solubilitat i hidrofobicitat.
Efectes dels substituents.

Llicé 3. Ressonancia en el benze i sistemes conjugats. Efecte dels
substituents sobre I'acidesa de fenols, acids carboxilics, etc.

Lligo 4. Estereoquimica (I). Constitucié. Conformacié. Configuracio.
Llico 5. Estereoquimica (II). Isomeria Optica. Enantiomers. Diastereomers.
Lligé 6. Estereoquimica (III). Estereoquimica i reconeixement molecular.

Llicé 7. Tecniques de separacid: cromatografia, conceptes generals. HPLC i
GC.



Llicé 8. Tecniques analitiques: espectrometria de massa; aspectes
instrumentals.

Lligé 9. Interpretacié d'espectres de massa de farmacs senzills.

Llicé 10. Ressonancia magnetica nuclear. Propietats magneéetiques dels
nuclis. Desplacament quimic.

Llico 11. Factors que influencien el desplagament quimic. Acoblament spin-
spin.

Llicé 12. Analisi de sistemes d'spin elementals i d'espectres de farmacs
senzills.

Llicé 13. Quimica dels farmacs: definicié, objectius, terminologia. Relacié
amb altres disciplines. Principals tipus de dianes terapéutiques.

Llico 23. Disseny de farmacs en base a criteris farmacocinetics (I).
Manipulacié estructural amb finalitat farmacocinetica: modulacié de
solubilitat, permeabilitat, toxicitat i estabilitat metabolica. Farmacs durs i
tous.



Llicé 24. Disseny de farmacs en base a criteris farmacocinetics (II).
Concepte de profarmac i estrategies per al seu disseny. Altres aspectes:
direccionament, sinergisme, administracié i formulacio.

Seminaris (13 hores)

Seminari 1 (1 h). Eines informatiques per a la representacié molecular.

Seminari 2 (2 h). Revisié de conceptes de quimica organica: enllag i
propietats moleculars.

Seminari 3 (2 h). Revisid de conceptes de quimica organica: estereoquimica.
Seminari 4 (2 h). Espectrometria de massa.

Seminari 5 (2 h). RMN d"H.

Seminari 6 (2 h). Desenvolupament i modificacié de farmacs (I).

Seminari 7 (2 h). Desenvolupament i modificacié de farmacs (II).
Exposicions fetes pels estudiants

Hi haura 10 exposicions d'una hora cadascuna sobre temes rellevants de
quimica farmaceutica suggerits pels professors. Cada exposicio sera
elaborada per un grup de 6 alumnes, segons la metodologia que es descriu a
I'apartat seglent.

Practiques de laboratori (24 hores en total)

Practica 1. Determinacié de paracetamol en plasma per HPLC.

Practica 2. Determinacié de paracetamol, acid acetilsalicilic i cafeina en un
medicament per cromatografia liquida.

Practica 3. Separacid dels components d'una mescla de farmacs mitjancant
extraccié liquid-liquid.

Practica 4. Determinacié espectrofotometrica de tiocianat en saliva com a
indicador de consum de tabac.

4. Avaluacio

Metodes

L'avaluacié es fara mitjancant proves d'eleccié multiple (seguint criteris de la
Facultat), proves escrites d'assaig, resolucié de problemes, exposicio
individual, exposicié en grup i un diari de laboratori.

Tipus i nombre d'avaluacions



1. Durant el curs es faran seminaris de resolucié de problemes en que els
estudiants seran avaluats individualment.

2. Durant el curs hi haura una presentacié en grup que sera avaluada.

3. A meitat del trimestre es fara una avaluacié formativa, que incloura els
temes estudiats fins a aquell moment, i que tindra una repercussio positiva
en la puntuacio final dels alumnes que superin la prova (nota =5).

4. Quant a la part practica, s'avaluaran I'actitud i el comportament al
laboratori, la confeccié del diari de laboratori i la interpretacié dels resultats
obtinguts.

5. Al final del curs hi haura les proves finals, que consistiran en 10 preguntes
d'eleccié multiple (10% de la nota total), i un nombre reduit de preguntes
gue impliquin analisi de dades, elaboracié de conceptes, resolucié de
problemes, inclosa la possibilitat d'una pregunta relacionada amb les
practiques de laboratori. Es prioritzara la capacitat d'analisi sobre la
memoritzacié de dades o conceptes (60% de la nota total).

Contingencia dels diferents tipus d'avaluacio sobre la nota

Avaluacio final

PEM 10% Assaig 55%

Avaluacié durant el curs

Treball de practiques 15%

La superacié de I'avaluacio formativa (amb nota =5) comportara una
bonificacié del 5% d'aquesta nota, que s'aplicara a la nota acreditativa final.
Criteris de superacio

Per superar l'assignatura, I'estudiant ha de:

a) Participar en les activitats programades. En concret, es fara control
d'assisténcia obligatoria a les activitats de seminaris, d'exposicions dels
estudiants i de practiques de laboratori.

b) Lliurar en el termini marcat el diari de laboratori.

¢) Obtenir una qualificaci6 minima de 4 en l'avaluacioé final.

Nota: Qualsevol tipus de copia o frau implicara no superar l'assignatura.
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6. Metodologia

Classes magistrals
Els continguts teorics s'impartiran en 24 sessions d'una hora cadascuna.
Seminaris

Els seminaris sén de dos tipus: (i) el seminari 1 (1 h), dedicat a manejar
eines informatiques de representacié molecular (ChemSketch, Rasmol), i (ii)
sis seminaris (2-7) dedicats a la resolucié de problemes. Tots sén de
presencialitat obligatoria, en grups de 10 alumnes. A l'inici del curs, per a
cada seminari (2-7), s’'assignara a cada alumne un problema que haura de
resoldre i estar disposat a exposar individualment, a la pissarra, com a
activitat avaluable durant el seminari corresponent.

Exposicions dels estudiants

Les exposicions es faran en grups de 6 alumnes, sobre un tema relatiu a la
quimica dels farmacs que assignaran els professors i que el grup elaborara
assessorat per un professor tutor. Cada alumne disposara de dues hores
presencials de tutoria per preparar I'exposicié. Aquesta tindra una durada
aproximada de 40-45 minuts i sera presencial obligatoria per a tot el
curs.



Practiques de laboratori

Les practiques es faran en grups formats per la quarta part dels estudiants
del curs. S'hi emfasitzara que els alumnes assumeixin actituds segures i
serioses al laboratori, aixi com iniciativa, autonomia i esperit critic, més enlla
del mer seguiment d'una recepta experimental. Aquesta activitat és de
presencia obligatoria.

Els estudiants elaboraran durant el periode de practiques un diari de
laboratori que registri de manera suficientment detallada i comprensible les
diverses operacions fetes durant la practica, aixi com els resultats obtinguts i
les conclusions a quée han arribat.

Activitats no presencials

L'alumne ha de dedicar 78 hores no presencials a I'estudi i a la resolucié de
questions relacionades amb les matéries de I'assignatura.

7. Programacio d'activitats

La programacid de les activitats de I'assignatura estara recollida en I'horari
oficial de la titulacid.



