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A disciplina contempla a introdugdo ao estudo de modelagem molecular, os fundamentos da metodologia de docking;
modelagem por homologia; simulagées de dindmica molecular; relagdes quantitativas estrutura-atividade
(QSAR).Discusséo de artigos cientificos envolvendo essas metodologias de calculo.
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CONTEUDO PROGRAMATICO

1. INTRODUCAO

1.1. Apresentacéo de alunos e professor

1.2. Apresentacdo do plano de curso

1.3. Metodologia de ensino-aprendizagem e avaliacdo

1.4. A disciplina no curriculo e integracdo com outras disciplinas
1.5. A disciplina de formacao do profissional e da pessoa

2. MODELAGEM MOLECULAR

2.1 Métodos quénticos.

2.2 Campos de Forca.

2.3Docking molecular;
2.3.1 Modelo chave-fechadura;
2.3.2 Algoritmos de otimizagéo.

2.4 Construcdo de modelos por homologia;
2.4.1 Identificagcdo e selecdo de proteinas-molde;
2.4.2 Alinhamentos das sequéncias dos residuos;
2.4.3 Validagbes.

2.5 Simulagfes de dindmica molecular;
2.5.1 Algoritmos de integragéo;
2.5.2 Controle de temperatura e pressao;
2.5.3 Condig¢0es iniciais para simulacao.

2.6 QSAR;
2.6.1 Principais descritores;
2.6.2 Tipos de QSAR;
2.6.3 Exemplo de aplicacéo.

2.7 Discussdes de artigos cientificos.

3. AVALIACAO

3.1. Avaliagdo do contetdo do curso

3.2. Avaliagéo da atuacéo do aluno

3.3. Avaliagéo da atuacéo do professor

3.4. Avaliagdo das condi¢Bes materiais e fisicas em que se desenvolve o curso
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