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HORARIOS: Segunda de 14:00 as 17:00 horas

CARGA HORARIA TEOR: 45 PRAT: 00
CURSOS ATENDIDOS SUB-TURMAS
Po6s-Graduacdo em Recursos Naturais do Semi-Arido
PROFESSOR (ES) RESPONSAVEL (EIS) TITULACAO
Edilson Beserra de Alencar Filho DOUTOR
EMENTA

Quimica Medicinal Computacional: Contexto da Quimica Medicinal, modo de a¢do dos farmacos, estrutura, propriedades fisico-
quimicas, relagdo com os produtos naturais. Métodos computacionais classicos e quanticos, construgdo e otimizagéo de
geometria de estruturas moleculares. Atracamento molecular (“molecular docking”): nogdes sobre algoritmos de busca e fungao
“score”, bancos de dados de macromoléculas e ligantes, aplicagdes aos produtos naturais. Estudos da Relag&oEstrutura-
Atividade Quantitativa (“QSAR”): Histdrico, requisitos da analise QSAR, métodos usuais de andlise multivariada, calibrago,
selegéo de variaveis, abordagem dependente e independente do receptor, tipos e classificagdes usuais das modelagens QSAR,
aplicagdo ao contexto dos produtos naturais. Estudos de artigos atuais, discussdes e seminarios.

OBJETIVOS

Despertar no estudante o interesse para a aplicacdo de metodologias computacionais no estudo de moléculas de
origem natural com interesse biologico, focando aspectos de geometria, propriedades, descritores moleculares e a
simulacédo de seu comportamento com diferentes abordagens tedricas.

METODOLOGIA (recursos, materiais e procedimentos)

Aulas expositivas com data-show e quadro; Uso do laboratério de informéatica da UNIVASF. Discussoes e apresentacéo de
seminarios.

FORMAS DE AVALIACAO

Apresentacdo de semiarios com temas relevantes e atuais referentes aos topicos abordados

CONTEUDOS DIDATICOS

DATA CARGA/HORARIA

(Dia/Més) TEMAS ABORDADOS/ ATIVIDADES DESENVOLVIDAS PROFESSOR (ES) TEOR PRAT.

Quimica Medicinal Computacional: Contexto da Quimica Medicinal, Edilson Beserra 03 00
modo de agdo dos farmacos, estrutura, propriedades fisico-quimicas,
relacdo com os produtos naturais.

Métodos computacionais classicos e quanticos, construcdo e | Edilson Beserra 03 00
otimizagdo de geometria de estruturas moleculares, obtencdo de
propriedades fisico-quimicas.

Discussdo de artigos contextualizando modelagem molecular aplicada | Edilson Beserra 03 00
aos produtos naturais.

Uso de programas em Quimica Computacional aplicada ao estudo de | Edilson Beserra 03 00
moléculas de fontes naturais. (laboratério de informéatica)

Atracamento molecular (“molecular docking”): nogdes sobre algoritmos | Edilson Beserra 03 00
de busca e fungdo “score”, bancos de dados de macromoléculas e
ligantes, aplicagdes aos produtos naturais.
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Discusséo de artigos sobre“docking” Edilson Beserra

Uso de programas em Quimica Computacional aplicada ao estudo de Edilson Beserra
moléculas de fontes naturais. (laboratorio de informatica)

Estudos da Relagéo Estrutura-Atividade Quantitativa (“QSAR’): | Edilson Beserra
Histérico, requisitos da analise QSAR, métodos usuais de andlise
multivariada, calibragdo, selecdo de variaveis, abordagem dependente
e independente do receptor, tipos e classificagdes usuais das
modelagens QSAR, aplicagdo ao contexto dos produtos naturais.

Discusséo de artigos sobre a abordagem QSAR; Edilson Beserra

Uso de programas em Quimica Computacional aplicada ao estudo de | Edilson Beserra
moléculas de fontes naturais. (laboratorio de informatica)

Leitura de artigos e confecgdo de seminarios Edilson Beserra
Leitura de artigos e confecgdo de seminarios Edilson Beserra
Apresentagdo de Seminarios Edilson Beserra
Apresentacdo de Seminarios Edilson Beserra
Apresentacao de Seminarios Edilson Beserra
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