Abordaje Computacional de la Biologia Estructural de Proteinas - VISIT2024

Dr. Carlos Alberto Brizuela Rodriguez (Profesor Invitado) con la colaboracion del Dr. Ricardo
Rodriguez (Profesor Asociado, DC, FCEN, UBA)

Programa:

Familiarizar al participante con distintos problemas computacionales que tienen su origen en
biologia estructural de proteinas, asi como proporcionarle las herramientas fundamentales
para el andlisis y disefio de algoritmos para resolverlos.

Desarrollar habilidades para la re-ingenieria de algoritmos de acceso libre para manejar y
procesar datos provenientes de experimentos relacionados a la estructura de proteinas.

Temario:

1. Introduccion (3 hrs)
e Genotipo y fenotipo, ADN, ARN y proteinas
e Algoritmos para la bisqueda de secuencias en bases de datos
e Eventos relevantes en biologia estructural
2. Analisis de proteinas y protedmica (3 hrs)
e Base de datos de proteinas
e Estructura de los aminodcidos y las proteinas
e Patrones en proteinas
e Propiedades fisicas de las proteinas
e Técnicas experimentales para identificar proteinas
3. Prediccion de estructura de proteinas (9 hrs)
e Plegamiento y prediccion de estructura en proteinas
Empaquetamiento de la cadena lateral
Modelado por homologia
Modelado por enhebrado
Modelado de primeros principios
Modelado basado en aprendizaje de maquina
AlphaFold2, ESMfold, Rosetta Fold, HelixFold
4. Disefio Computacional de Proteinas (9 hrs)

e Definiciones del problema

e Disefio con columna vertebral fija

e Disefio basado en aprendizaje automatico

e Algoritmos y métodos para la identificacion y disefio de péptidos bioactivos
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Revistas como PLOS Computational Biology, Briefings Bioinformatics,
Bioinformatics, Journal of Chemical Information and Modeling, Nucleid Acids
Research, entre otras.

Cursos en linea como los del MITOPENCOURSEWARE: HST.506J Foundations of
Computational and Systems Biology, Spring 2014



