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1.DATOS DEL TFG OFERTADO:

Titulo: Fundamentos tedricos del calculo analitico de la superficie molecular en proteinas, y/o
aproximacién computacional

El conocimiento de la superficie molecular tiene importantes implicaciones en la descripcién geométrica de
las interacciones macromoleculares [1], restringiendo el espacio de busqueda para los algoritmos de
docking [2] y determinando los residuos que interactian con el ligando fundamentales en los procesos de
binding [3].

Se pueden distinguir fundamentalmente cuatro tipos de superficies moleculares: superficie de van der
Waals, superficie accesible al disolvente, superficie de contacto y superficie molecular [4, 5]. Los algoritmos
analiticos definen la superficie de forma continua, dando el valor final como el resultado de una ecuacién o
de un conjunto de ecuaciones. Estas ecuaciones pueden presentar cierta complejidad, asi como casos
particulares irresolubles, o donde la solucidn no es un nimero real [6, 7]. La superficie definida segln estos
parametros puede entenderse como la suma de varios subconjuntos de superficies geométricas regulares:
casquetes esféricos, toroides y tridngulos geodésicos.

Para la realizacién de este trabajo fin degrado se propone la descripcién analitica de estas superficies
establecida a partir de los datos obtenidos en la bibliografia. Asi como su aplicacién directa sobre
estructuras macromoleculares, mediante el uso de ficheros de estructura tipo PDB (Protein Data Bank).
Para lo cual serd necesario el desarrollo de algoritmos y su programacién, que serd implementada en el
entorno Lazarus, basado en el lenguaje Object Pascal bajo licencia GPL, desarrollado a partir de Free Pascal.
Para lo cual el candidato debera poseer conocimientos basicos de programacién (phyton, matlab, C+, ...) ,y
en aquellos aspectos de la biologia molecular y geometria estructural de proteinas necesarios para la
consecucién del proyecto.
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Profesor del Departamento
Profesor del Departamento junto con Empresa o Institucién
Propuesto por alumno (*)
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. MODALIDAD:

Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la temdtica del Grado
Elaboracién de un informe o un proyecto de naturaleza profesional

Elaboracién de un plan de empresas

Simulacidn de encargos profesionales

Trabajos experimentales, de toma de datos.

Trabajos bibliograficos sobre el estado actual de una tematica relacionada con el Grado.

No vk wnNe

Trabajos derivados de la experiencia desarrollada en précticas externas.

3. COMPETENCIAS Y RESULTADOS DEL APRENDIZAJE:

CG2 - Capacidad para el analisis de estabilidad, control e instrumentacion de procesos
biotecnoldgicos.

CG5 - Capacidad para comprender los mecanismos de modificacion de los sistemas
biolégicos y proponer procedimientos de mejora y utilizacion de los mismos.

CB2 - Que los estudiantes sepan aplicar sus conocimientos a su trabajo o vocacién de una
forma profesional y posean las competencias que suelen demostrarse por medio de la
elaboracién y defensa de argumentos y la resolucién de problemas dentro de su area de
estudio

CB3 - Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes
(normalmente dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexion
sobre temas relevantes de indole social, cientifica o ética

CB4 - Que los estudiantes puedan transmitir informacion, ideas, problemas y soluciones a
un publico tanto especializado como no especializado




CBS5 - Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje
necesarias para emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia
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5. ACLARACIONES PARA EL ESTUDIANTE:

Para la realizacion de este proyecto es altamente recomendable que el alumno o alumna
curse o haya cursado la asignatura de Ingenieria de Proteinas. En ella se completan los
conocimientos basicos y las destrezas necesarias para desarrollar herramientas
elementales de bio-informatica estructural de proteinas.
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