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DBQ4068 — BIOQUIMICA E BIOFiSICA COMPUTACIONAL

Carga Horaria: 60 h/a - 4 créditos (30 h/a teoricas - 2C e 30 h/a pratica — 2C)

Ementa: Fundamentagao dos métodos computacionais voltados a analise termodinamica
de sistemas macromoleculares e sua interagdo com ligantes.

Programa: Introducio a computacio em paralelo. Visualizacio da estrutura das proteinas
e técnicas de renderizacdo. Métodos interativos € automaticos de modelagem molecular
baseados em homologia. Métodos de validacdo e sele¢do de modelos estruturais.
Introducdo aos métodos de simulacdo de dindmica molecular: softwares utilizados,
simulagdes para minimizacdo de energia e equilibrio termodindmico, condi¢des de
contorno periddicas, controle de temperatura e pressao, solventes. Campos de forca e
parametrizacao. Introdu¢do aos métodos de analise da dindmica molecular (rmsd, rmsf,
raio de giro, freqiiéncias de contato e pontes de H). Métodos computacionais para
varredura virtual em bancos de dados de compostos quimicos, drug discovery e docking
molecular. Métodos para pds-selecdo de candidatos a inibidores: AGuinding, Ki, Métodos
de pontuagdo, filtros ADMETox.
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Tutoriais serdo desenvolvidos e Artigos de periddicos serdo discutidos durante a
disciplina.
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