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Obiettivi di apprendimento

Conoscenze

Il corso si propone di fornire le conoscenze di base sui metodi computazionali comunemente utilizzati per effettuare simulazioni e previsioni di
fenomeni correlati alla sfera farmaceutica.

Gli studenti apprenderanno e utilizzeranno la meccanica e dinamica molecolare per simulare le interazioni chimiche e la loro evoluzione; il
docking per simulare il binding farmaco-target; i modelli farmacoforici per guidare il drug design; QSAR e QSPR per la predizione di dati
incogniti.

Modalita di verifica delle conoscenze
Le conoscenze acquisite saranno verificate tramite una tesina finale

Capacita
Alla fine del corso lo studente sara in grado di definire il tipo di studio computazionale possibile in base ai dati disponibili, e di utilizzare alcuni
programmi di modellazione molecolare

Modalita di verifica delle capacita
Le capacita saranno verificate con un lavoro computazionale svolto nel laboratorio informatico

Comportamenti
Lo studente potra sviluppare capacita di interazione con strumenti informatici mirati a studi computazionali

Modalita di verifica dei comportamenti
La familiarita con l'uso degli strumenti informatici verra verificata e promossa dal docente seguendo le attivita dei singoli studenti durante le
sessioni di laboratorio

Prerequisiti (conoscenze iniziali)
Conoscenze di base sulla modalita d'interazione dei farmaci con il loro target. Conoscenze informatiche di base.

Programma (contenuti dell'insegnamento)

Ricerca ed analisi tridimensionale delle proteine: ruolo del binding site e dei residui nella stabilizzazione dei ligandi. Meccanica e dinamica
molecolare applicate alla modellazione farmaceutica. Studi receptor based e ligand based: metodi computazionali (Docking, Homology
Modeling, Cavity Detection, 3D-Qsar e Modelli Farmacoforici ) e programmi comunemente utilizzati. Cenni su Virtual Screening e predizioni
ADMET.

Bibliografia e materiale didattico
Il materiale didattico sara fornito dal docente tramite le piattaforme Moodle e Teams. Sara richiesta l'installazione del software UCSF Chimera
sul proprio PC.

Modalita d'esame
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Stesura di una tesina finale, inerente alle metodiche apprese
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