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I.- IDENTIFICACION
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e-mail: antogar@ceu.es

Profesores:
Prof@ Dra. Coral Barbas Arribas, Profesora catedratica
e-mail: cbarbas@ceu.es
Prof@ Dra. Ana Gradillas Nicolas, Titular
e-mail: gradini@ceu.es
Profa Dra. Carolina Gonzalez Riano (USP-CEU), Profesora
colaboradora
e-mail: gradini@ceu.es
Prof. Dr. Victor Gonzalez Ruiz (USP-CEU), Profesor
colaborador
Profa Dra. M@ Angeles Lopez Gonzalvez (USP-CEU), Titular
e-mail: alopgon@ceu.es
Profa Dra. Fernanda Rey-Stolle (USP-CEU), Profesora
catedratica
e-mail: frstolle@ceu.es
Prof. Dr. Francisco Javier Rupérez Pascualena (USP-CEU),
Titular
e-mail: ruperez@ceu.es

II.- OBJETIVOS

La metabolomica, la protedmica y la lipiddmica son todas disciplinas
“omicas” pero con diferentes requisitos, asi como flujo de trabajo y tipo de
informacidon proporcionada. El objetivo de este curso es ofrecer a
estudiantes graduados conocimientos de todas ellas, e identificar el
potencial valor de la informacion obtenida de aplicacion en el area de las
ciencias de la vida. Para ello, en primer lugar, el curso cubrira los aspectos
principales de la espectrometria de masas molecular, incluyendo las
innovaciones mas recientes en el disefo de equipos, con sus ventajas vy
desventajas, asi como el detalle de los procesos de espectrometria de
masas de utilidad en la elucidacion estructural. En segundo lugar, tratara los
fundamentos de las técnicas de separacion de alta eficacia acopladas a la
espectrometria de masas, mecanismos de separacidén, instrumentacion,
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tratamiento de muestra y aplicaciones.

III.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

No se establecen requisitos previos.

RECOMENDACIONES:
Se recomienda tener conocimientos de Quimica Organica y Quimica
Analitica.

IV.- CONTENIDOS

BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

En esta asignatura se estudian las diferentes técnicas analiticas basadas en
espectrometria de masas acopladas a técnicas de separacién. Se abordaran
desde el punto de vista tedrico y practico los siguientes aspectos con
especial énfasis en sus aplicaciones: Fuentes de ionizacién y analizadores.
Acoplamientos. Espectrometria de masas en tandem. Patrones de
fragmentacion de moléculas orgdnicas. Mecanismos de separacion
modernos y optimizacién de métodos en cromatografia de liquidos.
Cromatografia de gases acoplada a la espectrometria de masas moderna:
tratamiento de muestra y formacién de derivados volatiles, reprocesado de
datos y utilizacién de librerias de espectros. Fundamentos y aplicaciones de
la electroforesis capilar acoplada a la espectrometria de masas.

Por ultimo, el curso abarcarda los tipos de estudios de metaboldmica,
protedmica y lipiddmica basados en las diferentes aproximaciones. Se
describiran las etapas en el analisis 6mico incluyendo estrategias de
procesado de datos y se evaluara sus fortalezas y debilidades desde una
perspectiva critica a través del estudio de una seleccién de articulos
cientificos previamente publicados. Ademds, se describirdn diversos
recursos de bioinformatica de uso actual.
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development and validation for rat serum fingerprinting with CE-MS:
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7. Liquid chromatography - Mass Spectrometry. W.M.A. NIESSEN y J. VAN
DER GREEF. New York, Marcel Dekker Inc. 1993.

8. Mass Spectrometry for Biotechnology. G. SIUZDAK. Academic Press Inc.
California. 1996.

9. Mass Spectrometry. Principles and Applications. E DE HOFFMANN,
J.CHARETTE Y V. STROOBANT, John Wiley, 1996.

10. Understanding Mass Spectra: A Basic Approach. R. MARTIN SMITH.
Wiley & Sons. 1999.

11. " Mass spectrometry"” J. BARKER, serie ACOL (2000)

12. A Beginer's Guide to " Mass Spectral Interpretation” T.A. LEE, John
Wiley (1998)

VI.- COMPETENCIAS

BASICAS Y GENERALES

CB06- Poseer y comprender conocimientos que aporten una base u
oportunidad de ser originales en el desarrollo y/o aplicacion de ideas, a
menudo en un contexto de investigacion, en el campo del Descubrimiento
de Farmacos.

CBO07- Que los estudiantes sepan aplicar los conocimientos adquiridos y su
capacidad de resolucion de problemas en entornos nuevos o poco
conocidos dentro de contextos mas amplios (o multidisciplinares)
relacionados con el Descubrimiento de Farmacos.

CB08- Que los estudiantes sean capaces de integrar conocimientos y
enfrentarse a la complejidad de formular juicios a partir de una
informacion que, siendo incompleta o limitada, incluya reflexiones sobre
las responsabilidades sociales y éticas vinculadas a la aplicacion de sus
conocimientos y juicios.

CB09- Que los estudiantes sepan comunicar sus conclusiones -y los
conocimientos y razones Uultimas que las sustentan- a publicos
especializados y no especializados de un modo claro y sin ambigliedades.

CB10- Que los estudiantes posean las habilidades de aprendizaje que les
permitan continuar estudiando de un modo que habrda de ser en gran
medida autodirigido o auténomo.

CG1- Conocer vy utilizar las Tecnologias de la Informacién y la
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Comunicacion aplicadas al Descubrimiento de Farmacos.

CG2- Conocer y aplicar la normativa y regulacién local, autondmica,
nacional e internacional en el ambito del Descubrimiento de Farmacos.

CG3- Comprender y ser capaz de aplicar las herramientas basicas de
investigacion en el ambito del Descubrimiento de Farmacos.

CG4- Comprender, analizar y evaluar teorias, resultados y desarrollos en
el idioma de referencia, ademas de en la lengua materna, en el ambito del
Descubrimiento de Farmacos.

CG5- Poseer conocimientos racionales y criticos en el estudio del
Descubrimiento de Farmacos.

CG6- Conocer los métodos, técnicas e instrumentos de analisis para el
estudio del Descubrimiento de Farmacos.

CG7. Capacidad para encontrar soluciones alternativas en el
planteamiento de un problema o en la utilizacién del Descubrimiento de
Farmacos.

CG8- Conocer los fundamentos y las implicaciones econdémicas de los
procesos de produccion y aplicacidon del Descubrimiento de Farmacos.

CG9- Resolver casos practicos conforme al Descubrimiento de Farmacos,
lo que implica la elaboraciéon previa de material, la identificacién de
cuestiones problematicas, la seleccidén, interpretacién y la exposicidén
argumentada del Descubrimiento de Farmacos.

COMPETENCIAS ESPECIFICAS

CEO1. Comprensién sistematica del campo de estudio del Descubrimiento
de Farmacos y el dominio de las habilidades y métodos de investigacién
relacionados con dicho campo.

CEO02- Capacidad de realizar un analisis critico, evaluacion y sintesis de
ideas nuevas y complejas en Descubrimiento de Farmacos.

CE09- Conocimiento de los fundamentos, instrumentacién, alcance vy
aplicaciones de los métodos utilizados para caracterizar y analizar los
farmacos y para determinar niveles de impurezas, asi como su aplicacion
al campo biolégico.

VII.- RESULTADOS DEL APRENDIZAJE

Tras terminar el curso, el estudiante debe ser capaz de:

1. Revisidn critica de los analizadores de masas y fuentes de ionizacion
disponibles, conociendo sus ventajas y desventajas, incluyendo los modos
de trabajo en andlisis en MS en tandem
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2. Reconocer modelos de fragmentacién de moléculas organicas
principalmente de metabolitos pequefios, proteinas y lipidos.

3. Discutir ampliamente los diferentes mecanismos de separacién
acoplados a MS en metaboldmica, protedmica y lipidémica.

4. Conocer y entender los diferentes métodos de tratamiento de
muestra y sus limitaciones.

5. Identificar todas las etapas del estudio y sus diferentes enfoques o
aproximaciones

6. Discutir el uso de software publico en el reprocesado de datos y

analisis de rutas metabdlicas

7. Adquisicién de habilidades basicas en el uso de bases de datos utiles
como recursos de acceso gratuito

8. Explicar a personas no especialistas la forma en que estas tres
disciplinas “émicas” pueden proporcionar informacion de valor en las
diferentes areas de las Ciencias de la Vida.

VIII.- HORAS DE TRABAJO POR ACTIVIDAD FORMATIVA

Relacion con
Metodologia Horas | ECTS las
competencias
Clase Lecciones expositivas con 20 2 Competencias:
magistral sistemas audiovisuales CEO1, CEOQ9,
Visitas a laboratorios de
investigacion.
Metaboldémica y

Actividades
formativas

Clases A Competencias:

practicas y | Procomica £O7 MUeStras | g | .8 | CEO1, CE02,
iologicas. Analisis de

talleres CEO9

datos con herramientas
disponibles online
gratuitas

Competencias:
2 0.2 | CEO1, CEO2,
CEQ09

Exposiciones | Exposicidon de trabajos y
y evaluacién | evaluacion

IX.- METODOLOGIA

Las clases magistrales se impartiran al grupo completo de alumnos vy
consistiran en conferencias por profesores internos y externos o por
profesionales de la industria o administracion nacionales o extranjeros.

Los seminarios y clases practicas se realizaran en los laboratorios de
espectrometria de masas correspondientes en los que los alumnos
manejaran los equipos.

Estaran disponibles tutorias para alumnos que de manera individual
deseen resolver las dudas que surjan durante el estudio. Estas tutorias se
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realizaran de forma presencial en los horarios indicados por cada profesor.

Se utilizara el Campus Virtual o la pagina web del Master para permitir
una comunicacion fluida entre profesores y alumnos y como instrumento
para poner a disposicion de los alumnos el material que se utilizara en las
clases tanto tedricas como practicas y talleres.

X.- EVALUACION

La asistencia a las actividades presenciales es obligatoria. Se requiere una
asistencia minima del 80% de estas actividades para que el alumno sea
evaluado.

Para la evaluacién del alumno se tendrdn en cuenta las practicas y la
participacion activa del alumno en todas las actividades docentes asi
como la memoria entregada y la exposicion realizada.

Para superar la asignatura sera necesario haber realizado las practicas.
La calificacidon se llevara a cabo segun el siguiente baremo:

1. Evaluacion de la exposicion oral publica de un tema seleccionado
85%

2. Practicas y actividades en clase (15%)



