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Programa:
Familiarizar al participante con distintos problemas computacionales que tienen su origen en
biología estructural de proteínas, así como proporcionarle las herramientas fundamentales
para el análisis y diseño de algoritmos para resolverlos.
Desarrollar habilidades para la re-ingeniería de algoritmos de acceso libre para manejar y
procesar datos provenientes de experimentos relacionados a la estructura de proteínas.

Temario:
1. Introducción (3 hrs)

● Genotipo y fenotipo, ADN, ARN y proteínas
● Algoritmos para la búsqueda de secuencias en bases de datos
● Eventos relevantes en biología estructural

2. Análisis de proteínas y proteómica (3 hrs)
● Base de datos de proteínas
● Estructura de los aminoácidos y las proteínas
● Patrones en proteínas
● Propiedades físicas de las proteínas
● Técnicas experimentales para identificar proteínas

3. Predicción de estructura de proteínas (9 hrs)
● Plegamiento y predicción de estructura en proteínas
● Empaquetamiento de la cadena lateral
● Modelado por homología
● Modelado por enhebrado
● Modelado de primeros principios
● Modelado basado en aprendizaje de máquina
● AlphaFold2, ESMfold, Rosetta Fold, HelixFold

4. Diseño Computacional de Proteínas (9 hrs)
● Definiciones del problema
● Diseño con columna vertebral fija
● Diseño basado en aprendizaje automático
● Algoritmos y métodos para la identificación y diseño de péptidos bioactivos
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