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Syllabus 

Prerequisiti  

 

Risultati di apprendimento attesi (declinare rispetto ai Descrittori di Dublino) 

Conoscenza e capacità di 

comprensione 

Acquisizione dei metodi di base per la progettazione  di molecole di 

interesse farmacologico o diagnostico. 

Conoscenza e capacità di 

comprensione applicate 

Utilizzazione di metodologie e piattaforme tecnologiche specifiche 

(modellistica molecolare) per l'identificazione di bersagli molecolari di 

interesse biotecnologico. 

Autonomia di giudizio Acquisizione   di   autonomia   in   ambiti   relativi   alla   valutazione   e 

interpretazione di dati sperimentali. 

Abilità comunicative Competenze per analizzare, proporre e discutere criticamente i dati 

della propria sperimentazione  con interlocutori di analoga e diversa 

estrazione professionale. 

Capacità di apprendere Acquisizione  della  capacita  di  approfondire  e  leggere  con  spirito 
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 critico l’evolversi della disciplina, attraverso la consultazione di testi e 

delle banche dati. 

 

Programma 

Contenuti di insegnamento Interazioni fondamentali tra molecole. Forze di van der Waals. Effetto 

idrofobico. Interazioni ioniche. Interazioni dipolari. Descrittori 

molecolari 1D, 2D e 3D. Relazione Quantitativa Struttura- 

Attività/Proprietà.  Rappresentazione  e catalogazione  molecolare  1D, 

2D  e 3D.   Ricerche  in database.  Similarità  e diversità  molecolare. 

Analisi in componenti principali, analisi cluster, algoritmi genetici, 

tecniche di ottimizzazione multiobiettivo. Disegno sperimentale. 

Dominio di applicabilità. Elementi di tossicologia predittiva. Modelli di 

farmacoforo.  Modelli  QSAR.  Equazione  di Hansch.  Equazione  Free- 

Wilson. Craig Plot, CoMFA, GRID. Meccanica molecolare. Analisi 

Conformazionale.  Struttura tridimensionale  di proteine e sito attivo. 

Protein  Data  Bank,  Interazione  Proteina-Molecola,  Docking 

molecolare. Dinamica molecolare. Progettazione de novo. Virtual 

screening. 

Testi di riferimento •  R.   Leach,   Molecular   Modelling:   Principles   and   Applications, 

Pearson Education EMA 

•  Graham   L.   Patrick;   Introduzione   alla   Chimica   farmaceutica 

(EdiSES) 

•  Gasco, Gualtieri, Melchiorre: Chimica Farmaceutica (Casa Editrice 

Ambrosiana) 

Note ai testi di riferimento  

Metodi didattici Lectures and computational exercises. 

Metodi di valutazione 

(scritto, orale, prove in itinere) 

Written and oral 

Criteri di valutazione (per ogni 

risultato di apprendimento atteso 

su indicato, descrivere cosa ci si 

aspetta lo studente conosca o sia 

in grado di fare e a quale livello al 

fine di dimostrare che un risultato 

di apprendimento è stato 

raggiunto e a quale livello) 

Conoscenza  dei metodi di base per la progettazione  di molecole di 

interesse farmacologico o diagnostico e dei principali principi attivi di 

alcune classi di farmaci. Utilizzo di programmi per la modellistica 

molecolare. Capacita di analizzare e discutere criticamente i risultati 

di una sperimentazione. 

Altro  

 


