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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.
Introdugao 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. Apresentacdo de alguns servidores on line e programas gratuitos de visualizag@o
grafica e construgdo de estruturas tridimensionais (MarvinSketch, PyMol, BIOVIA Discovery Studio Visualizer)
necessarios no preparo de ligantes e 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

Compreender os conceitos fundamentais acerca da modelagem molecular e suas aplicagdes no entendimento da
acdo de moléculas bioativas ¢ no planejamento de farmacos.

IV. OBJETIVO ESPECIFICOS

e Explicar conceitos tedricos e praticos que sustentam a modelagem molecular, incluindo mecanica
molecular e quimica quantica;

o Ensinar o uso de softwares especificos para visualizagdo, analise e construgao de moléculas (ligantes);

e Explorar servidores on line e programas para prever solubilidade, permeabilidade e metabolismo de
candidatos a farmacos;

e Explorar métodos como docagem molecular, ¢ todo processo prévio de preparo da biomacromolécula e
dos ligantes;

e Analisar dados obtidos por modelagem e docagem molecular e saber correlaciona-los com dados
experimentais.




V. METODOLOGIA E RECURSOS

Aulas teoricas 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; Apresentagdo de um pré-projeto de Pesquisa envolvendo uma problematica ¢ a escolha de um (ou
mais) alvo terapéutico relacionado com essa problematica; Participagdo em eventuais discussdes de artigos
cientificos que serdo disponibilizados ao longo do curso.

VII. CONTEUDO PROGRAMATICO (discriminac¢ao, de acordo com a ementa, do conteudo a ser
ministrado durante o curso)

DISCRIMINACAO CH

Apresentacdo do plano de ensino. Nivelamento da turma. O que é modelagem molecular e quais sdo
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 substancias bioativas. Apresentagdo e utilizacdo 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
. ~ : : . . I . 8h
interagdes envolvidas. Tipos de algoritmos de busca conformacional e principais tipos de fungdes de

pontuacdo empregadas pelos programas de docagem.

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

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

Discussdo de artigos cientificos que utilizam abordagens in silico no planejamento de substancias

bioativas. 4h
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