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II. EMENTA

Principais conceitos e terminologias envolvendo a modelagem molecular e suas aplicagdes em quimica medicinal.
Abordagem de conceitos fundamentais envolvidos na relagdo entre moléculas bioativas e alvos bioldgicos.
Introducao dos principais modelos utilizados nos estudos de modelagem molecular (métodos classicos x métodos
quanticos). A abordagem fisiologica no planejamento de substincias bioativas. Etapas no planejamento de
farmacos. Apresentacao e utilizagdo do Protein Data Bank e fundamentos da metodologia de docagem molecular
utilizando o programa GOLD. Apresentacao de alguns servidores on /ine e programas gratuitos de visualizacao
grafica e construgdo de estruturas tridimensionais (MarvinSketch, PyMol, BIOVIA Discovery Studio Visualizer)
necessarios no preparo de ligantes ¢ alvos bioldgicos que serdo utilizados posteriormente nos estudos de docagem.
Aplicacdo da modelagem molecular no estudo de receptores de serotonina complexados com agonistas e
antagonistas. Discussdo de artigos cientificos que utilizam abordagens in silico no planejamento de substancias

bioativas.

I11. OBJETIVO GERAL

Fornecer aos discentes os conceitos fundamentais acerca da modelagem molecular e sua aplicagdo no entendimento
da ag@o de moléculas bioativas e no planejamento de farmacos.

IV. OBJETIVO ESPECIFICOS

Despertar e/ou estimular o interesse do aluno em entender as bases moleculares da ag@o biologica e a importancia
da modelagem molecular no planejamento de farmacos;

Apresentar ferramentas computacionais que possam auxiliar o aluno na execugdo de seu projeto de pesquisa;
Capacitar o aluno a correlacionar resultados in silico com resultados de atividade biologica.

V. METODOLOGIA E RECURSOS

Aulas tedricas com o auxilio de recursos audiovisuais com estratégias voltadas para incentivar o senso critico de
cada discente.




VL. PROCESSOS E CRITERIOS DE AVALIACAO

Avaliagdo continuada ao longo de todo o curso baseada na presencga, participagdo e comportamento do aluno em
sala de aula; Apresentacdo de Seminario; Participagdo em eventuais discussdes de artigos cientificos que serdo
disponibilizados ao longo do curso.

VII. CONTEUDO PROGRAMATICO (discriminacio, de acordo com a ementa, do conteiido a ser
ministrado durante o curso)

DISCRIMINACAO CH

Apresentagdo do plano de ensino. Nivelamento da turma. O que é modelagem molecular e quais sao
suas utilidades em Quimica Medicinal. Métodos independentes do receptor/enzima e métodos 4h

dependentes do receptor/enzima no planejamento de fArmacos.

Abordagem fisiologica no planejamento de substincias bioativas. Apresentacdo e utilizagdo do

Protein Data Bank, banco de dados de biomacromoléculas de acesso publico. 4h

Principais modelos utilizados nos estudos de modelagem molecular (métodos classicos, métodos
quanticos e métodos comparativos). Fundamentos da metodologia de docagem molecular. Tipos de
. N . . . . C N h
interagdes envolvidas. Tipos de algoritmos de busca conformacional e principais tipos de fungdes de 8

pontuagdo empregadas pelos programas de docagem.

Utilizagdo de servidores on line e programas gratuitos de modelagem molecular para construcao de
ligantes e preparo de alvos bioldgicos obtidos no Protein Data Bank que serdo utilizagdo nos estudos
de docagem. Funcionalidades basicas do programa de docagem GOLD. Analise da estrutura 12h
tridimensional e do sitio ativo de receptores 5-HT, complexados com ligantes agonistas e

antagonistas. Analise e interpretacdo de resultados de docagem e limita¢des desse método.

Discussao de artigos cientificos que utilizam abordagens in silico no planejamento de substincias

bioativas. 4h

VI. BIBLIOGRAFIA

Basica:

¢ MORGON, N. H.; COUTINHO, K. Métodos de Quimica Tedérica e Modelagem Molecular.
1* ed. Livraria da Fisica.

e ANDREI C.C. et al. (Org.); Da quimica medicinal & quimica combinatéria e modelagem molecular:
um curso pratico, Manole, Sdo Paulo, 2003.

e BARREIRO, E.J., FRAGA, C.A.M.; Quimica medicinal: as bases moleculares da acao dos fAarmacos,
3* Ed, ArtMed, Porto Alegre, 2015.

e THOMAS, G.; Quimica medicinal: uma introducio, Guanabara Cougan, Rio de Janeiro, 2003.

e VERLIL H. Bioinformatica: da biologia a flexibilidade molecular. Sociedade Brasileira de Bioquimica
¢ Biologia Molecular, 2014 Creative Commons License (e-book:

https://lume.ufrgs.br/bitstream/handle/10183/166105/001012172.pdf?sequence=1&isAllowed=y)

Complementar:
e KOROLKOVAS, A., BURCKHALTER, J.H.; Quimica farmacéutica, Guanabara Cougan, Rio de
Janeiro, 1988. SOLOMONS, T. W. G.; Fryhle, C. B. Quimica Orgénica, 12* Ed, Vol. I e II, LTC, 2018.
e HINCHLIFFE, A. Molecular Modelling for Beginners. 2nd Edition. John Willey&Sons. 2008.

e Artigos cientificos de revistas indexadas da area de Modelagem Molecular aplicada a Quimica Medicinal.




Jatai, 31 de janeiro de 2024

Breno A- 56>

Prof. Breno Almeida Soares
Docente da disciplina



