13 novembre 2018
MASTER IN BIOINFORMATICA (2019-2020)
Università di Parigi Diderot
M2 Percorso di ricerca ISDD :
 Progettazione di molecole bioattive (diploma francese)
SEMESTRE 3 (30 ECU)
UE 0 AGGIORNAMENTO 
Responsabile: A-C. CAMPROUX
EC 001 Nozioni di base Unix e R (aggiornamento) 
Responsabile : G. MOROY
Titolo : Basi Unix e R (Aggiornamento)
Consulente di facoltà : Gautier Moroy 
Obiettivi di apprendimento : Acquisire le basi per l'utilizzo del sistema operativo Unix e del software R.
Competenze interessante : avere dimestichezza con Unix e R per essere autonomi durante le sessioni pratiche di informatica, bioinformatica e statistica.
Programma  
Concetti di base del sistema operativo Unix e del software R.
Metodi di valutazione :  Singola sessione 100% CC
EC 002 Aggiornamento Tossicologia-biochimica-chimica
Responsabile: A-C CAMPROUX & O. Taboureau
Titolo : Aggiornamento Tossicologia, biochimica, chimica
Consulente di facoltà : A-C Camproux & O. Taboureau
Obiettivi di apprendimento : il progettista del farmaco è, generalmente, l'interfaccia tra il biologo, il medico e il chimico. Deve, quindi, avere un'introduzione a determinati metodi biofisici frequentemente utilizzati nei progetti di “drug design”. Esiste un'ampia gamma di metodi biofisici disponibili per studiare le interazioni proteina/proteina o proteina/legante definendo la zona di contatto o caratterizzando le costanti termodinamiche e/o cinetiche che governano l'interazione. 
Toolbox chimica: Chimica Farmacofora * Chimica toolbox chimica 
Competenze specifiche : L'obiettivo del corso è quello di introdurre gli studenti a diversi metodi sperimentali per rilevare e caratterizzare le interazioni molecolari.
Programma: 
Saranno discussi i metodi per comprendere i principi di base della termodinamica, della diffusione e dei metodi ottici. In particolare, alcune tecniche fisico-chimiche come la diffusione della luce, i metodi ottici, il dicroismo lineare e circolare, la fluorescenza e la spettroscopia UV-visibile. Inoltre, il corso introdurrà altri tre metodi sperimentali per l'identificazione e la caratterizzazione di interazioni di biomolecole in vitro: Risonanza Magnetica Nucleare, Calorimetria isotermica di titolazione (ITC), il FRET, acronimo di "Fluorescence Resonance Energy Transfer", e BRET, acronimo di "Bioluminescence Resonance Energy Transfer".

Gli studenti presenteranno e analizzeranno articoli che utilizzano altri approcci fondamentali per la progettazione di farmaci, come la Risonanza Plasmonica di Superficie (RPS) e i metodi immunologici (ELISA, GST pulldown test). Il corso prevede lezioni in centri di enzimologia, in particolare sullo studio delle interazioni tra enzimi e leganti (substrati, inibitori, effettori allosterici...). 
Metodi di valutazione :  Singola sessione 100% CC
UE1 ANALISI DEI DATI NEL DRUG DESIGN (8 ECTS)
Responsabile: A-C. CAMPROUX
SCELTA DI EC 101 o EC 102 a seconda del livello 
EC 101 Progetto Python 1 (3 ECTS)
Responsabili: P. FUCHS & P. POULAIN
Titolo : Analisi dei dati nella progettazione dei farmaci 
Consulenti di facoltà : P. Fuchs & P. Poulain
Obiettivi di apprendimento : formare i bioinformatici nella programmazione Python. Python è oggi il linguaggio di programmazione più utilizzato in bioinformatica, soprattutto per l'analisi dei dati.
Competenze specifiche : Conoscere i concetti principali relativi alla programmazione Python. 
Essere in grado di scrivere semplici script di analisi.
Valutare la rilevanza di un risultato restituito da un programma. 
Programma: 
· Nozione di programmazione
· Introduzione al linguaggio Python
· Principali tipi di dati (interi, reali, elenchi, stringhe, dizionari, tuple)
· Cicli, confronti, test
· Moduli
· Gestione di ingressi/uscite con archivi
Funzioni
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: Monitoraggio continuo al 100%. 
· Sessione 2: Esame finale
EC 102 Programmazione python 2 (3 ECTS)
Responsabile: P. FUCHS
Titolo : Programmazione Python 2
Consulente di facoltà : P Fuchs
Obiettivi di apprendimento : 
Formare i bioinformatici nella programmazione Python. Acquisire autonomia nello sviluppo di un programma Python. Python è oggi il linguaggio di programmazione più utilizzato in bioinformatica, soprattutto per l'analisi dei dati. È molto richiesto nei laboratori, ma anche in aziende private.
Competenze specifiche : 
Conoscere i concetti principali relativi alla programmazione Python. 
Essere in grado di scrivere programmi (i) per analizzare grandi quantità di dati, (ii) per produrre dati (es. simulazione di sistema).
Essere in grado di sviluppare / fare il debug di un programma in Python.
Programma: 
· Principali tipi di dati (interi, reali, elenchi, stringhe, dizionari, tuple)
· Cicli, confronti, test
· Moduli
· Gestione di ingressi/uscite con archivi
· Funzioni
· Espressioni regolari
Nozione di classi in Python
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: Monitoraggio continuo al 100%. 
· Sessione 2: Esame finale
EC 103 Analisi dei dati e Drug Design (3 ECTS)
Responsabile: A-C CAMPROUX & REGAD L.
Titolo : Analisi dei dati e progettazione di farmaci
Insegnanti : A-C Camproux, L. Regad, O. Taboureau, A. Badel
Obiettivi di apprendimento : Insegnare agli studenti a combinare e ottimizzare diversi metodi di apprendimento non supervisionati e supervisionati per analizzare i dati di progettazione dei farmaci, in aree target e molecole con problemi specifici associati, selezione di descrittori e criteri di selezione, ottimizzazione dei modelli, confronto e solidità dei modelli di verifica incrociata. L'applicazione dei diversi concetti sarà effettuata utilizzando il software statistico R.  
Competenze specifiche : Ottimizzare e combinare diversi metodi di apprendimento su un set di dati per la progettazione di farmaci.
Programma: Esempio di spazio proteico
· Metodi descrittivi o esplorativi:
Metodi fattoriali (analisi in componenti principali e metodi di classificazione (gerarchica o di partizionamento) che propongono gruppi in classi di oggetti in base a calcoli algoritmici
· Metodi esplicativi e/o predittivi: 
Metodi per spiegare o prevedere, Modello lineare, PLS, Regressione logistica, CART. Analisi discriminante. Validazione incrociata, criteri di ottimizzazione.
Metodi di valutazione:    verbale e x progetto o relazione
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: Monitoraggio continuo al 100%. 
· Sessione 2: Monitoraggio continuo al 100% 
EC 104 Applicazione nel Drug Design & QSAR (1 ECTS)
Responsabile: O. TABOUREAU & L. REGAD
Titolo : Applicazione nel Drug Design & QSAR 
Consulenti di facoltà : O. Taboureau & L. Regad
Obiettivi di apprendimento : applicazione dei metodi di apprendimento supervisionati e QSAR per prevedere l'attività delle piccole molecole rispetto a un target di interesse. 
Sviluppo di filtri di librerie chimiche basati su metodi supervisionati. Applicazione di questi filtri alla ricerca di nuovi inibitori di un dato target.
Competenze specifiche : Implementazione di un protocollo per identificare il miglior modello QSAR che permetta di prevedere l'attività di una molecola.
Sviluppo di filtri per biblioteche chimiche nell'ambito di un progetto di drug design.
Sviluppo di script R per lo sviluppo e l'ottimizzazione di modelli supervisionati
Programma : Lo scopo di questo insegnamento è quello di applicare le varie tecniche non supervisionate e supervisionate viste in classe per sviluppare un modello QSAR per prevedere l'attività di piccole molecole per un dato target. Questi modelli saranno poi utilizzati per filtrare le librerie chimiche. Questo progetto sarà realizzato con il software statistico R. 
L'obiettivo di interesse e le molecole candidate per la fissazione di questo obiettivo saranno trattate negli altri master dell'UE al fine di proporre un progetto completo di progettazione di farmaci in silico, o addirittura un progetto di progettazione di farmaci. 
Metodi di valutazione :   

Relazione e/o presentazione di una singola sessione?
· Sessione 1 : 100 % ET 
· Sessione 2 : 100 % ET 
EC 105 Seminari e R&S (1 ECTS)
Responsabile: A-C. CAMPROUX
Titolo : Seminari e R&S
Responsabile : A-C Camproux
Obiettivi di apprendimento : questi incontri permetteranno agli studenti di condividere la propria esperienza e parlare con persone che affrontano quotidianamente gli attuali problemi di ricerca nella progettazione di farmaci in silico.  Questi seminari comprenderanno presentazioni di laboratori riconosciuti nel campo della progettazione nazionale e internazionale di farmaci e di chemioinformatica, Piattaforme (RPBS, Orphanet), team di ricerca del settore, studenti di dottorato. Visita del sito Sanofi + presentazione dei temi di ricerca (peptidi) in sessioni private e accademiche.
Competenze specifiche : Questi incontri permetteranno agli studenti di scambiarsi con persone che si confrontano quotidianamente con i problemi di ricerca e sviluppo nella progettazione di farmaci in silico. 
Metodi di valutazione: Modulo di partecipazione e sintesi, registrazione Didel, 
Programma: L'obiettivo di questo EC è quello di sensibilizzare gli studenti sul funzionamento della ricerca SSI, sia a livello accademico che nelle aziende (start-up e grandi aziende farmaceutiche). 
Parte 1: Seminari di preparazione allo stage "Come cercare uno stage, trovare quello più adatto? Come creare un CV e una lettera di presentazione (SAOIP)
· Come fare una presentazione orale, un rapporto di stage, strutturare una pubblicazione (AC Camproux)
· Compilare una convenzione di stage (...)
Parte 2 : Seminari e funzionamento post-Master, funzionamento della ricerca in Francia e all'estero e della ricerca in Francia e all'estero. 
Presentazione delle scuole di dottorato: AC Camproux. Esempi di presentazioni per borse di studio ministeriali per studenti del Master ISDD e BI: le borse DIM, ANR e simili. Tesi all'estero e finanziamenti europei e internazionali. Stabilire una rete (linkedIn, Associazione del Master ISDD Gruppo del master, registro, ex studenti, società di informatica e bioinformatica) 
Ricerca in azienda Gli studenti incontreranno alcuni relatori professionisti (Sanofi, Discngine, Servier start-up) che presenteranno la loro azienda e le rispettive operatività; inoltre viene organizzata una visita sul sito di Sanofi e/o Servier.
Metodi di valutazione :   

Sessione singola: partecipazione o relazione 
· Sessione 1: 100% ET, presentazione di un'azienda su una piattaforma
· Sessione 2: 100% ET, presentazione di un'azienda su una piattaforma
UE2 ANALISI E DINAMICA MOLECOLARE E FARMACI (7 ECTS)
Responsabile : D. FLATTERS
EC 201 Esplorazione strutturale delle proteine (3 ECTS)
Responsabile: L. REGAD
Titolo : Esplorazione strutturale delle proteine
Insegnanti : L. Regad, A-C Camproux, O. Taboureau, Gautier Moroy, D. Flatters
Obiettivi di conoscenza : 
Ottimizzare un bersaglio terapeutico, conoscenza delle strutture proteiche e della loro variabilità. Fornire agli studenti le basi per l'esplorazione avanzata della struttura proteica in vista della ricerca di composti attivi. Ricerca di sacche utilizzabili come bersaglio farmacologico e l'effetto delle mutazioni
Competenze specifiche : ottimizzare un target terapeutico, conoscenza delle strutture proteiche e della loro variabilità. Fornire agli studenti le basi per l'esplorazione avanzata della struttura proteica in vista della ricerca di composti attivi.
Programma: 
PREPARAZIONE AL 3D BASATO SULLA STRUTTURA 
Analisi delle macromolecole 3D
1) Costruzione di modelli 3D di proteine mediante modellazione di omologie e allineamento di sequenze (modeller, pymol)
2) Strutture 3D di macromolecole biologiche: visualizzazione tramite Pymol, mappa della densità elettronica
3)  Studio delle mutazioni e della variabilità strutturale, SA-Conf, foldX 
4) Identificazione/stima delle sacche e del loro utilizzo come bersaglio farmacologico (Pockdrug)
5) Calcolo dell'energia libera 
Metodi di valutazione :  

Sessione unica : 100% CC 
· Sessione 1 : 100% CC
· Sessione 2 : 100% CC
SCELTA DI EC 202 o EC 203 a seconda del livello 
EC 202 Analisi dinamica dei target I (2 ECTS)
Responsabile : D. FLATTERS
Titolo : Analisi dinamica dei target I
Insegnanti : D. Flatters, Catherine Etchebest, Samuel Murail
Obiettivi di apprendimento : comprendere i concetti teorici che regolano le tecniche di modellazione molecolare (campo di forza, minimizzazione, dinamica molecolare)
Sapere come applicare questi concetti alle biomolecole (peptidi, proteine, ecc.).
Competenze specifiche : essere in grado di modellare un sistema molecolare di base (una biomolecola in acqua).
Essere in grado di leggere una pubblicazione in modo critico utilizzando la modellazione molecolare.
Essere in grado di fare uno stage in laboratorio utilizzando la dinamica molecolare.
Programma: 
- Campo di forza meccanica semiempirica e molecolare: descrizione delle forze di base
(Potenziali armonici e torsionali, interazioni elettrostatiche, interazioni di van der Waals)
- Ottimizzazione della geometria molecolare (minimizzazione dell'energia)
- Simulazione e analisi della dinamica molecolare (DM) (algoritmo e calcolo delle proprietà conformazionali)
Ogni tema sarà affrontato in modo teorico in CM e in modo pratico in TP (modellare una biomolecola in acqua con il software GROMACS).
Metodi di valutazione :   
· Sessione singola: 100% Monitoraggio continuo (progetto di modellazione)
EC 203 Analisi dinamica degli obiettivi II (2 ECTS)
Responsabile: G. MOROY
Titolo : Analisi dinamica dei target I
Consulente di facoltà : G. Moroy
Obiettivi di apprendimento : essere in grado di applicare le conoscenze acquisite nello studio della dinamica delle proteine.
Competenze specifiche : saper selezionare strumenti di bioinformatica adatti a studiare la flessibilità di una proteina.
Programma:  
Studio della flessibilità proteica.
Analisi dei risultati della simulazione di dinamica molecolare.
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: 100 % ET
· Sessione 2 : 100 % ET
EC 204 Modellazione strutturale e dinamica (2 ECTS)
Responsabile: G. MOROY & O. TABOUREAU
Titolo : Modellazione strutturale e dinamica
Consulente di facoltà : G. Moroy & O. Taboureau & D. Flatters
Obiettivi di apprendimento: Essere in grado di proporre e applicare un protocollo che combina lo studio delle proteine strutturali e dinamiche.
Competenze specifiche : Comprendere e padroneggiare gli strumenti di bioinformatica utili nello studio strutturale e dinamico delle proteine.
Programma : Generazione e analisi di strutture risultanti da traiettorie di simulazione della dinamica molecolare di una proteina interessata.
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1 : 100 % ET
· Sessione 2 : 100 % ET
UE3 SCREENING AD ALTA PORTATA: STRUTTURA & BASATA SUL LEGANTE (5 ECTS)
Responsabile: G. MOROY
EC 301 Basato sulla struttura (3 ECTS) 
Responsabile: G. MOROY
Titolo : Basato sulla struttura
Consulente di facoltà : G. Moroy
Obiettivi di apprendimento : L'obiettivo di questo corso è quello di presentare concetti teorici avanzati, algoritmi e programmi associati per la progettazione di molecole terapeutiche utilizzando approcci basati sulla struttura della proteina bersaglio.
Competenze specifiche : Comprendere e padroneggiare gli strumenti di bioinformatica che assistono nella progettazione di molecole terapeutiche basate sulla struttura della proteina bersaglio.
Programma: Presentazione e utilizzo di diversi programmi di docking e di screening virtuale.
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: 100% CC
· Sessione 2: 100% CC
EC 302 Basata sul legante (1 ECTS) 
Responsabile: O. TABOUREAU
Titolo : Basata sul legante
Consulente di facoltà : O. Taboureau
Obiettivi di apprendimento : Apprendimento della preparazione in silico di librerie chimiche per lo screening virtuale, basato sulla struttura dei leganti di riferimento, compresa la parte i) generazione di modelli molecolari tridimensionali per piccole molecole (da 1D/2D a 3D), ii) calcoli dei descrittori dei leganti, iii) aspetti farmacocinetici (ADME/tox) basati su criteri fisico-chimici specifici.
Competenze specifiche : Generazione di librerie composte
Programma : L'obiettivo di questa UE è quello di fornire una formazione pratica nella preparazione in silico di librerie chimiche per lo screening virtuale, sulla base della struttura di leganti di riferimento. Il programma comprende una parte di generazione di modelli molecolari tridimensionali per piccole molecole (da 1D/2D a 3D) e di calcoli dei descrittori dei leganti, nonché un capitolo sugli aspetti farmacocinetici (ADME/tox) basati su criteri fisico-chimici specifici. 
+ File molecolari (piccolo promemoria) 
Padronanza dei diversi formati di file molecolari, PDB, smi, SMARTS, mol2, MDL-sdf. Vantaggi, limitazioni e ambiti di utilizzo di diversi tipi di file.
+ Gestione delle molecole 3D con Pymol... PDB, mol2, sdf, comportamenti diversi.
+ Padronanza delle principali regole ADME/tossicità: (FAFdrug)
· Lipinski, Weber, Egan,...
· Nozione di Frequente, Hitter, Aggreganti
· Frammenti tossici
Esperienza di calcolo dei descrittori sui software : Knime, edragon + Pipeline pilot (rotazione dei leganti), Faf-Drug
Concetto di farmacoforo
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1: 100% CC
· Sessione 2: 100% CC
EC 303 Hits to lead (1 ECTS) 
Responsabile: O. TABOUREAU
Titolo : Hits to lead
Consulente di facoltà : O. Taboureau
Obiettivi di apprendimento : Lo scopo dello screening è quello di identificare molecole che presentano un'attività biologica di interesse terapeutico nei confronti di un target terapeutico. L'elevata produttività, in silico o in vitro, consente di testare diverse migliaia di molecole alla settimana. Lo screening farmacologico è il primo passo nel processo di scoperta di nuovi farmaci. Le molecole identificate durante la fase iniziale di screening (chiavi o Hits) sono ben lontane dall'essere farmaci. La loro connessione con l'obiettivo rimane troppo debole, per cui dovranno essere ottimizzate (leads).
Attraverso sottili e progressive trasformazioni della struttura della chiave, il chimico e il progettista di farmaci permetteranno a quest'ultima di legarsi più efficacemente al suo obiettivo. Tuttavia, questo incremento di affinità da solo non sarà sufficiente a far diventare la chiave un possibile farmaco. Prima di essere valutato in modelli di efficacia animale e poi nell'uomo, il prodotto dovrà soddisfare diversi altri vincoli, a) specificità, b) adeguata biodisponibilità, c) adeguate proprietà farmacocinetiche, d) assenza di tossicità.
Competenze specifiche : Gli studenti scopriranno, attraverso esempi specifici, le principali strategie per ottimizzare un primo contatto con il candidato farmaco e la molecola terapeutica in commercio.
Programma : Diversi approcci sperimentali e metodi di progettazione razionale in silico possono essere utilizzati per trasformare un « hit » in « lead » (diffrazione dei raggi X, RMN, chimica medica, SAR, QSAR, "rescoring", simulazione molecolare, metodi basati su leganti, metodi basati sulla frammentazione...).
Diversi esempi di ottimizzazione saranno affrontati con applicazioni nel campo delle malattie infettive, del cancro, delle malattie cardiovascolari e del sistema riproduttivo.
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1 : 100% CC
· Sessione 2 : 100 % ET
UE4 ANALISI SPAZIALE DELLE MOLECOLE (4 ECTS)
Responsabile: A. BADEL
EC 401 Analisi dei dati I (2 ECTS) 
Responsabile: A. BADEL, A-C. CAMPROUX
Titolo : Analisi dei dati I 
Consulenti di facoltà : A. Badel, A-C. Camproux
Obiettivi di apprendimento : 
Al termine della formazione, gli studenti sono in grado di determinare l'analisi statistica che può rispondere alla domanda biologica posta e implementare questa analisi.
Concludere i risultati statistici e biologici del loro studio
Competenze specifiche :  formazione in R e biostatistica per gli studenti al fine di manipolare e analizzare i dati.
Programma: 
Formazione in R e Biostatistica agli studenti per manipolare e analizzare i dati.
Metodi di valutazione : 
· Sessione 1 : 100% CC
· Sessione 2 : 100 % ET
EC 402 Comprendere le macromolecole (2 ECTS) 
Responsabili: A-C. CAMPROUX, S. MURAIL
Titolo : Comprendere le macromolecole
Consulenti di facoltà : A-C Camproux, S. Murail
Obiettivi di apprendimento : 
- Strutture 3D di macromolecole biologiche e visualizzazione tramite Pymol. Costruzione di modelli di proteine 3D mediante modellazione omologica 
- Metodi bioinformatici per la previsione della struttura secondaria e terziaria delle macromolecole
- Principio della dinamica molecolare, le metadinamiche
Competenze specifiche : strutture 3D di macromolecole biologiche e visualizzazione tramite Pymol. Padroneggiare i metodi di previsione della struttura proteica e RNA e la modellazione comparativa per stabilire modelli strutturali di macromolecole e valutare la pertinenza di un modello 3D. Principio della dinamica molecolare
Programma: 
Allineamento di sequenze. Confronto delle strutture. 
Costruzione di modelli di proteine in 3D mediante modellazione omologica 
- Metodi bioinformatici per la previsione della struttura secondaria e terziaria delle macromolecole
- Omologia e conservazione del ripiegamento
Principio della dinamica molecolare, le metadinamiche
Metodi di valutazione : 
· Sessione 1: 100% CC
· Sessione 2: 100% CC
UE5 PREPARAZIONE PER LA RICERCA SULLA PROGETTAZIONE DI FARMACI (6 ECTS)
Responsabile: L. REGAD
EC 501 3-progetti di Drug Design con tutoraggio (2 ECTS) 
Responsabile: L. REGAD & O. TABOUREAU
Titolo : 3 progetti di Drug Design con tutoraggio
Consulenti di facoltà  : L. Regad & O. Taboureau 
Obiettivi di apprendimento : 
· Conoscere le diverse fasi di un protocollo di drug design
· Combinare le diverse fasi di un protocollo di drug design
Sapere come proporre un protocollo di progettazione di un farmaco per identificare nuovi inibitori di un determinato target
Competenze specifiche : 
Sapere come sviluppare una pipeline ottimizzata per identificare nuovi inibitori di un determinato target.
Sapere come utilizzare i diversi strumenti necessari in un protocollo di drug design
Programma: 
Progetto di ricerca ISDD: Discussione da parte degli studenti sul progetto di ricerca, compresa una parte QSAR, analisi dei dati, DM, Docking, Screening, hits to lead
Un progetto che combina le diverse fasi di un protocollo di ricerca di nuovi inibitori contro un determinato target mira a consentire agli studenti di acquisire esperienza pratica su un progetto di drug design in silico. Questo progetto sarà basato su: 
· la modellazione molecolare dell'obiettivo di interesse per valutarne la flessibilità
· dei modelli QSAR per sviluppare filtri statistici per creare una libreria chimica ottimizzata
· lo screening virtuale (basato su leganti e strutture) per prevedere le molecole inibitorie dalla libreria ottimizzata. 
Le diverse fasi del progetto saranno trattate in modo concreto sotto forma di progetti durante i diversi moduli del semestre I (UE: analisi dei dati e QSAR, UE: analisi strutturale dei target e delle loro dinamiche, UE: screening ad alto rendimento, UE Hits to lead per l'ottimizzazione delle chiavi). 
L'obiettivo di questo progetto è che gli studenti colleghino i diversi approcci studiati e i progetti ottenuti sullo stesso sistema target per comprendere la complementarietà e lo scopo di questi approcci per un progetto completo di drug design in silico.
Metodi di valutazione : 
· Sessione 1: 100% ET 100% Progetto: discussione 

Le presentazioni saranno fatte dopo le vacanze di Natale, all'inizio dello stage. In skype o in 
loco 5 minuti di valutazione + 10' di domanda)

Rmq: chiedere agli studenti di inviarci uno schema che riassuma il loro protocollo. 5min di 
presentazione = commentare questo schema + presentare le molecole selezionate e l'ottimizzazione 
di queste molecole.
· Sessione 2 : 100 % ET
EC 502 Progettazione per la ricerca assistita (2 ECTS) 
Responsabili: A-C. CAMPROUX 
Titolo : Elaborazione di un progetto per la ricerca assistita
Consulente di facoltà : A-C Camproux 
Obiettivi di apprendimento : 
Elaborazione di un progetto di ricerca, a livello di tesi di laurea o di progetto triennale in azienda nel drug design in silico.  In preparazione per il tema dello stage di ricerca, che implica un lavoro bibliografico, una riflessione sulle possibili collaborazioni e l'integrazione dei diversi moduli di in silico seguiti nel Master per il progetto di ricerca. Budgeting del progetto.
Competenze specifiche : 
Comprensione da parte degli studenti di ciò che un progetto di ricerca comporta. Riflessione sul loro tema di ricerca. I tutor li guidano in questo lavoro. Presentazione di questo modulo: l'elaborazione di un progetto di ricerca per gli studenti sarà effettuata a metà semestre in modo che gli studenti abbiano il tempo per riflettere e preparare la bibliografia dell'argomento oggetto del loro stage. Durante il semestre sono proposti due incontri di tutoraggio, assistenza e consulenza per la preparazione di questo progetto. 
Programma: 
Metodi di valutazione :   
· Sessione 1 : 100 % ET : relazione a dicembre
· Sessione 2 : 100 % ET : relazione
EC 503 Applicazione di screening ad alta velocità (2 ETCS)
Responsabile: G. MOROY  
Titolo: Applicazione di screening ad alta produttività
Consulente di facoltà : G. Moroy
Obiettivi di apprendimento : 
Essere in grado di applicare le conoscenze acquisite per proporre molecole che inibiscono una proteina bersaglio.
Competenze specifiche : 
Sapere come selezionare gli strumenti bioinformatici appropriati per lo screening virtuale per proporre molecole inibitorie per una determinata proteina bersaglio.
Programma: 
Analisi e preparazione della struttura di una proteina bersaglio.
Preparazione di un'adeguata libreria chimica.
Selezione e adattamento di un protocollo di screening virtuale.
Metodi di valutazione : 
· Sessione 1: 100 % ET 
· Sessione 2: 100 % ET : relazione
SEMESTRE 4 (30 ECTS)
UE6 STAGE (30 ECTS)
Responsabile: A-C. CAMPROUX
EC 601 Preparazione del progetto di ricerca assistita (3 ECTS) 
Responsabili: A-C. CAMPROUX, S. MURAIL
Titolo : Preparazione di un progetto di ricerca assistita
Consulenti di facoltà : A-C Camproux, S. Murail 
Obiettivi di apprendimento : 
In preparazione per il tema dello stage di ricerca, che implica un lavoro bibliografico, una riflessione sulle possibili collaborazioni e l'integrazione dei diversi moduli di in silico seguiti nel Master per il progetto di ricerca. Budgeting del progetto.
Competenze specifiche : 
Concettualizzare il proprio progetto di ricerca, identificare i laboratori sul campo e la concorrenza, presentare il progetto in termini di fattibilità e tempistica.
Programma: 
In preparazione per il tema dello stage di ricerca, che implica un lavoro bibliografico, una riflessione sulle possibili collaborazioni e l'integrazione dei diversi moduli di in silico seguiti nel Master per il progetto di ricerca. Budgeting del progetto.
Durante il semestre sono proposti due incontri di tutoraggio, assistenza e consulenza per la preparazione di questo progetto. 
Emissione di una valutazione specifica a metà stage
Metodi di valutazione : 
· Sessione 1: 100 % ET, O
· Sessione 2: 100% ET, O/E
EC 602 Tirocinio di ricerca internazionale o aziendale (27 ECTS) 
Responsabile: A-C. CAMPROUX
Titolo : Stage di ricerca internazionale o in azienda
Consulente di facoltà : A-C Camproux 
Obiettivi di apprendimento : 
Stage di laboratorio o lavoro bibliografico equivalente.
Competenze specifiche : 
Lo scopo del corso è quello di introdurre gli studenti alla ricerca in laboratori accademici o privati secondo il progetto internazionale dello studente, altamente raccomandato a livello internazionale per il programma Macromolecole.
Programma : Stage in laboratorio o lavoro bibliografico equivalente  
Metodi di valutazione :  Sessione 1 : 100% ET
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