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Licenciatura en Biologia

Quimica Analitica y Farmacéutica (12309)

Identificacion de la asignatura

Quimica Analitica y Farmacéutica es una asignatura troncal del curriculum de Biologia
gue se imparte en un trimestre del cuarto curso. Consta de 3,6 créditos tedricos y 5,9
practicos. Estos ultimos se desglosan en seminarios (1,4 créditos), trabajo dirigido (2,1
créditos) y préacticas de laboratorio (2,4 créditos).

Coordinacion y profesorado

El coordinador de la asignatura y responsable de la docencia tedrica y préactica es el Dr.
David Andreu Martinez. En la docencia teodrica colaborardn los doctores Ricardo
Gutiérrez, José Antonio Pascual y Jordi Segura. La docencia préctica contara con la
colaboracion de los doctores Rosa Bergés, Ricardo Gutiérrez y Rosa Ventura.

Objetivos generales

La asignatura tiene como objetivo fundamental transmitir los contenidos quimicos
necesarios para una buena comprension de los conceptos y métodos de trabajo de la
quimica farmacéutica actual. Este objetivo se tratard desde dos niveles. En primer lugar,
se presentaran los modernos métodos analiticos de separacion y elucidacién estructural,
que aportaran una vision realista, eminentemente préctica, del trabajo cientifico en el
entorno quimico-farmacéutico. En segundo lugar, se hard un analisis desde una
perspectiva quimico-biolégica de los principios fundamentales que guian la
investigacion, definicién y modulacién estructural de los farmacos. Desde esta Gltima
perspectiva se hard una aproximacion a los principales grupos de farmacos y, en casos
seleccionados, un estudio profundo de farmacos concretos, con énfasis en cuestiones
como el mecanismo de accion, el disefio y desarrollo, el analisis metabodlico, etc.

Objetivos especificos
Se detallan en cada uno de los temas del programa.

Desarrollo del proceso docente

Las clases tedricas se dedicaran primordialmente a introducir conceptos y métodos de la
quimica farmacéutica, empezando por los aspectos analitico-estructurales y después por
las cuestiones relativas al origen, desarrollo y mecanismos de accion de farmacos. Estos
contenidos se revisaran y se complementaran de dos maneras. Por un lado, con
seminarios impartidos por el profesorado, que tratardn temas monogréficos desde una
perspectiva mas practica y detallada. Por otro lado, los alumnos, organizados en grupos
de tres, investigaran a lo largo del trimestre sobre un tema concreto de quimica
farmaceéutica, asignado a principios de curso por el profesor, quien sugerira fuentes de
informacion idéneas (monografias, articulos cientificos, paginas web) y asesorara a los



estudiantes en la elaboracion del material, en forma de una presentacion en clase (1
hora), con la participacion del resto de alumnos. Las practicas, finalmente, enfatizaran
principalmente los métodos instrumentales modernos de determinacién de farmacos.

Criterios de evaluacion

La evaluacion de la asignatura se realizard de acuerdo con los siguientes criterios:

1. Examen escrito. Puntuara un 65% de la nota final. Constara de preguntas de eleccion
maultiple (ponderacién: 2,5/6,5) y de una prueba escrita con cuestiones y problemas
(ponderacion: 4/ 6,5).

2. Calidad del trabajo dirigido: 15% de la nota final. El trabajo se llevara a cabo en
grupos de 4 alumnos que prepararan, supervisados por el profesor, un tema cientifico
relacionado con la asignatura y lo presentaran publicamente en clase. El profesor
valoraré la presentacion principalmente por su contenido, y también por la claridad y
calidad de la presentacién. También podrd tener en cuenta, mediante una breve
encuesta, la opinion global de la clase sobre cada exposicion publica, en cuanto a
atractivo y calidad didéactica.

3. Evaluaciones, informes de las préacticas y diario de laboratorio: 20% de la nota final.
Cualquier desviacion (copia, plagio, simulacion, etc.) de lo que se considera
comportamiento académico aceptable puede comportar la no superacion de la
asignatura.

Temario tedrico

Tema 1. Revision de conceptos de quimica organica

Actualizacion de conceptos basicos de estructura y reactividad de compuestos
orgénicos: enlace, polaridad, hidrofobicidad y hidrofilicidad, acidez y basicidad,
nucleofilos y electrofilos. Estereoquimica. Grupos funcionales relevantes en quimica
farmacéutica. Principales tipos de mecanismos de reaccion.

Tipo de leccion: tedrica.

Profesor: David Andreu.

Duracion: 7 horas.

Obijetivo: poner al dia conceptos fundamentales de estructura y reactividad organicas
necesarias para una buena comprension del resto de la asignatura.

Tema 2. Analisis de farmacos (1): determinacion estructural de compuestos
orgéanicos

Niveles de caracterizacion estructural: constitucion, configuracion, conformacion.
Aproximaciones clasicas y actuales a la elucidacion estructural. El espectro
electromagnético. Tipo de informacion espectroscopica. Espectroscopia infrarroja.
Espectroscopia de resonancia magnética nuclear. Espectrometria de masa. Técnicas de
ionizacion de moléculas organicas. Espectrometria de masa de biomoléculas.

Tipo de leccion: tedrica.

Profesor: David Andreu.

Duracion: 6 horas.

Objetivo: introducir las principales técnicas que permiten establecer la estructura de un
compuesto organico (por ejemplo, un farmaco) desconocido de forma "absoluta”, es



decir, sin referencia a patrones externos.

Tema 3. Analisis de farmacos (2): métodos analiticos e instrumentales

Técnicas modernas de separacion y andlisis. Cromatografia de gases y HPLC.
Electroforesis en gel. Electroforesis capilar. Espectroscopias UV-VIS y de
fluorescencia. Aplicaciones analiticas. Espectrometria de masa de moléculas organicas:
fragmentaciones de interés analitico. Acoplamiento de sistemas cromatograficos en
espectrometros de masa.

Tipo de leccion: tedrica.

Profesores: Jordi Segura, Josep Antoni Pascual y Ricardo Gutiérrez.

Duracion: 6 horas.

Obijetivo: introducir las técnicas de separacion y de identificacion de compuestos
orgénicos mas habituales en quimica farmacéutica.

Tema 4. Introduccion a la quimica farmaceutica. Interacciones farmaco-receptor
Quimica farmacéutica: definicion, objetivos, terminologia. Relacién con otras
disciplinas. Principales tipos de dianas terapéuticas. Tipo de enlace y teorias sobre la
interaccion  farmaco-receptor. Aspectos estereoquimicos (conformacionales y
configuracionales) de la interaccion. Identificacion de nuevas dianas terapéuticas para
técnicas de gendmica y protedmica.

Tipo de leccion: tedrica.

Profesores: David Andreu y Ricardo Gutiérrez.

Duracion: 4 horas.

Objetivo: situar la quimica farmacéutica en su &mbito tematico; integrar e incorporarr
conceptos fisico-quimicos y estereoquimicos en el estudio de las interacciones entre los
farmacos y sus receptores.

Tema 5. Investigacion y descubrimiento de prototipos

Etapas y estrategias en el desarrollo de farmacos. Investigacion al azar de cabezas de
serie: cribado sisteméatico de productos naturales y sintéticos. Medicina tradicional.
Quimica combinatoria. Disefio a partir de ligandos naturales y otras cabezas de serie
(farmacos "método™). Disefio asistido por ordenador: modelado molecular y mapeo in
silico de receptores.

Tipo de leccion: tedrica.

Profesor: David Andreu.

Duracion: 4 horas.

Obijetivo: analisis de las principales estrategias para identificar y desarrollar cabezas de
serie.

Tema 6. Relaciones estructura-actividad (1): métodos cualitativos

Concepto de farmacoforo. Manipulacién estructural de cabezas de serie: simplificacion,
union de fragmentos activos, replicacion moduladora. Estrategias clasicas de
modulacion: homologia, vinilogia, bioisosterismo, manipulacién de anillos.
Modificacion de prototipos peptidicos: peptidomiméticos.



Tipo de leccion: tedrica.

Profesor: David Andreu.

Duracion: 4 horas.

Obijetivo: andlisis de las principales estrategias de manipulacion estructural de cabezas
de serie (conjuntivas, disyuntivas, modulativas), incluyendo la conversion en
peptidomiméticos de prototipos peptidicos.

Tema 7. Relaciones estructura-actividad (2): métodos cuantitativos

Efectos especificos de los sustituyentes. Descriptores fisico-quimicos de estructura:
parametros hidrofobicos, electronicos y estéricos. QSAR-2D: métodos Hansch-Fujita y
otros. QSAR-3D: construccion y visualizacion de estructuras por métodos
mecanocuénticos o de mecéanica molecular. Propiedades moleculares: carga parcial,
potencial electrostatico. Superposicion de estructuras. ldentificacion del farmacoforo.
Métodos de anclaje y mapeo de receptores. Disefio de novo a partir de datos
estructurales.

Tipo de leccion: tedrica.

Duracion: 3 horas.

Profesor: David Andreu.

Obijetivo: introduccion a las técnicas cuantitativas de analisis estructura-actividad, con
énfasis en los métodos QSAR-3D.

Tema 8. Aspectos farmacocinéticos del disefio de farmacos

Quimio- y estereoselectividad de las reacciones metabolicas. Manipulacién estructural
con finalidad farmacocinética: modulacion de solubilidad, permeabilidad, toxicidad y
estabilidad metabodlica. Farmacos duros y blandos. Concepto de profarmaco y
estrategias para su disefio. Otros aspectos: direccionamiento, sinergismo, administracion
y formulacién.

Tipo de leccion: tedrica.

Duracion: 2 horas.

Profesor: David Andreu.

Obijetivo: analisis de las principales estrategias de modulacion farmacocinética de
farmacos.

Seminarios

Seminario 1. Preparacion de Muestras Bioldgicas y Farmacos para Analisis
Instrumental

Profesor: Jordi Segura.
Tipo de leccion: tedrica.
Duracidn: 2 horas.



Seminario 2. Derivatizacion en el Analisis de Farmacos y Metabolitos por Técnicas
Instrumentales

Profesor: José Antonio Pascual.
Tipo de leccion: tedrica.
Duracién: 2 horas.

Seminario 3. Aspectos Instrumentales de las Técnicas Analiticas Cromatrogréaficas
Profesor: José Antonio Pascual.

Tipo de leccion: tedrica.

Duracion: 2 horas

Seminario 4. Herramientas Informaticas para la Representacion Molecular y
Estructural

Profesores: David Andreu y Ricardo Gutiérrez.

Tipo de leccion: tedrico-practica.

Duracion: 2 horas.

Seminario 5. Quimica Combinatoria
Profesor: David Andreu.

Tipo de leccion: tedrica.

Duracién: 2 horas.

Seminario 6. Protedmica: Aspectos Fundamentales y Anélisis de Modificaciones
Post-traduccionales

Profesores: David Andreu y Ricardo Gutiérrez.

Tipo de leccion: tedrica.

Duracion: 2 horas.

Seminario 7. Analisis y Comentario de Articulos Relevantes en Quimica
Farmaceutica

Profesor: David Andreu.

Tipo de leccion: tedrico-practica.

Duracion: 2 horas.

Trabajo dirigido

Los estudiantes, organizados en grupos de cuatro, trabajaran durante la primera parte del
trimestre (0,6 créditos no presenciales; 6 horas por estudiante) un tema asignado a
principios de curso por el profesor que ilustre 0 complemente aspectos concretos de la
quimica farmacéutica no desarrollados en las sesiones de teoria. Ejerciendo su propia
iniciativa y supervisados por el profesor, accederan a la informacion disponible sobre el
tema asignado y preparardn una exposicion publica, que tendra lugar en una sesion de
clase en la etapa final del trimestre. Después de cada una de las quince exposiciones (1
hora), los estudiantes responderan un breve cuestionario sobre los aspectos didacticos y
formales de la presentacion, que el profesor tendra en cuenta a la hora de realizar su
propia evaluacion.



Préacticas de laboratorio

Tendran lugar en seis sesiones, cada una de 4 horas de duracion. Los alumnos, en
grupos de dos, realizaran cuatro practicas diferentes, haciendo hincapié en aspectos
analiticos. Deberan llevar un diario de laboratorio, confeccionado in situ, donde
registren los resultados y las incidencias. Este diario, junto con la valoracion
individualizada de la actitud y la actuacion del alumno, constituird la base para la
evaluacion de las préacticas. Esto no descarta la posible inclusion de cuestiones relativas
a las practicas en el examen final.

Préctica 1. Determinacion de paracetamol en plasma por HPLC.

Practica 2. Determinacion de paracetamol, acido acetilsalicilico y cafeina en un
medicamento por cromatografia liquida.

Practica 3. Identificacion de farmacos y metabolitos en orina por cromatografia de
gases acoplada a espectrometria de masa.

Practica 4. Determinacion espectrofotométrica de tiocianato en saliva como indicador
de consumo de tabaco.
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