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Competencias de titulacion

Cddigo

Al Cofiecemento da terminoloxia avanzada quimica

A2 Cofiecemento dos principios fisico-quimicos fundamentais que regulan os aspectos mais avanzados da Quimica

A3 Cofiecemento dos aspectos mais avanzados dos elementos e compostos inorganicos e organicos, asi como
biomoléculas, as rutas sintéticas e a sla caracterizacién estrutural

A5 Demostracidn avanzada de habilidades para planificar, disefiar e executar experimentos quimicos

A6 Demostracién de habilidades para o traballo no laboratorio & hora de realizar procedimentos quimicos documentados,
monitorizacién de propiedades quimicas, eventos e documentacién de todo o traballo realizado.

Bl Capacidade para desefar, coordinar e realizar proxectos de investigacion cientifica

B2 Capacidade de traballo en grupo

B3 Capacidade de comunicacién (oral e escrita) en lingua oficial e inglés

B4 Capacidade para a xestién e tratamento de datos e xeracién de informacién e cofiecemento

B5 Capacidade de resolucién eficaz e eficiente de problemas demostrando principios de orixinalidade e auto-direccién

Competencias de materia

Resultados previstos na materia Tipoloxia Resultados de
Formacion e
Aprendizaxe
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a) Comprender los principios del Analisis Retrosintético como herramienta para plantearsaber Al
aproximaciones sintéticas a productos de gran complejidad estructural. Analizar las saber facer A2
diferencias entre el Analisis Retrosintético (TOS) y el Andlisis Sintetico Hacia Delante A3
(DOS), comprendiendo las limitaciones en TOS en la generacién de diversidad A5
estructural. Reconocer los enlaces estratégicos que conllevan una gran simplificacién A6
de la complejidad molecular. Bl
B2
b) Encontrar en la Naturaleza la fuente de inspiracion para disefiar rutas sintéticas que B3
incrementen la diversidad y complejidad moleculares. B4
B5
¢) Mejorar la capacidad de abordar problemas en sintesis organica orientada a la
diversidad, tal como el disefio de reacciones, reactivos y estrategias para la sintesis de
moléculas organicas complejas. Concebir nuevas rutas basadas en las reacciones en
tdndem vy las reacciones multicomponente.
d) Familiarizarse con el equipamiento y materiales de la Quimica en fase sdlida, asi
como las ventajas de la preparacién de beads con un Unico compuesto (OBOC) para la
evaluacién de las librerias y para la determinacion estructural/deconvolucién de las
mismas.
e) Descubrir los avances en Biologia posibilitados por la generaciéon de moléculas
pequenas que interfieren, de forma condicionada, en procesos de sefalizacién celular y
de interacciones entre proteinas (Genética Quimica).
Contidos
Tema
SECCION 1. SINTESIS ORIENTADA A LA 1.1 Introduccién a TOS
DIVERSIDAD (DOS) Y SINTESIS ORIENTADA AL 1.2 Analisis Retrosintético
OBJETIVO (TOS) 1.2.1. Las bases del andlisis retrosintético. La aproximacién del sintén.
SECCION 2. DIVERSIDAD Y COMPLEJIDAD EN LA  [JTransformas[] y retrones. Enlaces estratégicos. El rbol de sintesis
NATURALEZA: BIOSINTESIS DE PRODUCTOS 1.2.2. Simplificaciones basadas en la simetria molecular, la correlacién

NATURALES estructural y la repeticién estructural

SECCION 3. SINTESIS ORGANICA EN FASE SOLIDA 1.2.3. La aproximacion del SINTON: criterios de desconexién de enlaces

SECCION 4. REACCIONES DE GENERACION DE estratégicos

COMPLE]IDAD 1.2.4. Desconexiones basadas en la localizacién de segmentos quirales: la

SECCION 5. ESTRATEGIAS DE DIVERSIFICACION  aproximacion del QUIRON
1.2.5. BUsqueda de estrategias por ordenador
1.3. DOS y Andlisis Sintético Hacia Delante
SECCION 6. REACCIONES MULTICOMPONENTE
QUE COMBINAN DIVERSIDAD Y COMPLE]JIDAD 2.1. El metabolismo secundario
ESTRUCTURALES 2.2. Ruta del acetato

2.3. Biosintesis de policétidos: El complejo multienziméatico acido graso

sintasa
2.4. Ruta del mevalonato

2.5. Biosintesis de terpenos: Las enzimas terpeno ciclasas

2.6. Ruta del shikimato
2.7. Derivados de aminoacidos
2.8. Metabolitos con biogénesis mixta

3.1. Descripcién de resinas, linkers, disolventes y equipamiento para la

sintesis en fase sdlida

3.2. Estrategias en fase sélida: split-pool y sintesis en paralelo

3.3. Estrategias de codificacién

3.4. Reactivos en soporte sélido y scavengers
4.1. Introduccién: Complejidad estructural

4.2. Reacciones periciclicas en tdndem

4.3. Reacciones radicdlicas en tdndem

4.4. Reacciones catiénicas y anidnicas en tandem

4.5. Reacciones catalizadas por metales de transicién en tdndem

4.6. Reacciones en tdndem mixtas

5.1. Introduccién: Diversidad de componentes
5.2. Diversidad Estereoquimica

5.3. Diversidad de Esqueleto Molecular y Diversidad Topolégica

6.1. Reacciones multicomponente: clasificacién y caracteristicas

6.2. Reacciones multicomponente con isonitrilos
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Planificacion

Horas na aula Horas féra da aula Horas totais
Resolucién de problemas e/ou exercicios 10 100 110
Sesion maxistral 15 0 15

*Os datos que aparecen na taboa de planificacién son de caracter orientador, considerando a heteroxeneidade do
alumnado.

Metodoloxia docente

Descricién
Resolucién de 1. Resolucién de problemas de TOS mediante la aplicacién del Andlisis Retrosintético
problemas e/ou 2. Propuesta de una sintesis orientada a la diversidad empleando estrategias de generacién de
exercicios complejidad y de diversificacién de componentes
3. Propuesta de biogénesis de productos naturales de origen biogenético mixto
Sesion maxistral en el que se abordardn las diferencias entre las estrategias TOS y DOS. Por una parte, el analisis

retrosintético de productos naturales de gran diversidad estructural, permitira al alumno analizar
desconexiones, enlaces estratégicos y otras estrategias que simplifiquen la complejidad
estructural. Por otra parte, en la estrategia DOS se plantearan rutas de diversificacién y de
incremento de complejidad (de esqueleto, estereoquimica[]) empleando como herramientas las
reacciones en tandem y los procesos de formacién de enlaces en reacciones de mdltiples
componentes. Si en TOS se ilustrara el proceso mental para sintetizar moléculas objetivo, en DOS
se abordard la estrategia opuesta, partiendo de moléculas sencillas y proponiendo procesos en los
que se conectan varios componentes y/o se forman varios enlaces para sintetizar moléculas que
probablemente no sean accesibles a la maquinaria biosintética de los organismos. Por ello, se
plantearan las rutas del metabolismo secundario mas comunes, y se contrapondran con los
métodos de generacién de diversidad.

Otro aspecto practico es el experimental: con el fin de familiarizar al alumno con la sintesis en fase
sélida, se plantea la ejecucion de una sintesis corta sobre soporte sélido.

Atencion personalizada
Metodoloxias Descricion

Resolucidn de problemas e/fou  Seleccién y entrega de material de lectura y resolucién de problemas Consulta de fuentes
exercicios bibliograficas Metodologia de analisis retrosintético Fuentes y diversidad de productos
naturales Desarrollo de practicas de laboratorio monitorizadas

Avaliacion

Descricién Cualificacion
Resolucién de problemas e/ou 1. Resolucién de problemas propuestos en clase 100
exercicios 2. Resolucién de problemas y ejercicios con tiempos de resolucién fijados

por el profesor

Outros comentarios sobre a Avaliacion

Bibliografia. Fontes de informacion

0 Corey, E. J.; Cheng, X. M, The Logic of Chemical Synthesis,

0 Mann, J., Secondary Metabolism, 1989,

[0 Warren, S., Workbook for Organic Synthesis: The Disconnection Approach, 1992,
0 Lobo, A. M.; Lourenco, A. M., Biossintese de produtos naturais, 2007,

[ Dewick, P. M., Medicinal Natural Products. A Biosynthetic Approach., 2009,

Recomendacions
Materias que continuan o temario
Tese de Master/V11M029V01201

Materias que se recomenda cursar simultaneamente
Determinacién Estrutural Avanzada/V11M029V01130
Quimica de Farmacos/V11M029V01137
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