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I. IDENTIFICACAO

Programa: Pos-Graduagao em Quimica

Disciplina: Topicos especiais 2: Introducdo a Modelagem Molecular

Cdédigo da disciplina: QUIJ0707

Carga horaria: 32 horas

Professor(a): Breno Almeida Soares

II. EMENTA

Conceitos e terminologias fundamentais de modelagem molecular aplicados a quimica medicinal. Relacao
entre moléculas bioativas e alvos bioldgicos. Introducdo aos principais métodos de modelagem molecular,
incluindo abordagens baseadas em mecanica molecular ¢ métodos quanticos. Abordagem fisiologica no
planejamento de substancias bioativas e etapas do planejamento racional de farmacos. Estrutura,
organizacao e utilizacdo do Protein Data Bank (PDB). Fundamentos tedricos da docagem molecular e
aplicacdes praticas utilizando o programa GOLD. Ferramentas computacionais para visualizagao,
construcao e preparagao de estruturas tridimensionais de ligantes e alvos bioldgicos, incluindo os programas
MarvinSketch, PyMOL e BIOVIA Discovery Studio Visualizer, além de servidores on line. Aplicacdes da
modelagem molecular no estudo de receptores de serotonina complexados com agonistas e antagonistas.
Analise de estudos de caso e artigos cientificos envolvendo abordagens in silico no planejamento de

substincias bioativas.

II1. OBJETIVOS
Compreender e aplicar os conceitos fundamentais da modelagem molecular no estudo da interagao entre
moléculas bioativas e alvos biologicos, bem como em estratégias de planejamento de farmacos.
Objetivos Especificos:
e Apresentar os principais conceitos, terminologias e abordagens utilizadas em modelagem molecular

aplicada a quimica medicinal.

e Compreender a relacdo entre estrutura molecular, propriedades fisico-quimicas e atividade biologica,
com énfase na interagdo entre ligantes e alvos bioldgicos.

e Diferenciar as principais abordagens computacionais empregadas em modelagem molecular,
incluindo métodos cléssicos baseados em mecanica molecular e métodos de quimica quantica.

e Explorar bases de dados estruturais, em especial o Protein Data Bank (PDB), para obtencao e anélise
de estruturas tridimensionais de macromoléculas bioldgicas.
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e Utilizar ferramentas computacionais para constru¢do, visualizacdo e preparagdo de estruturas
tridimensionais de ligantes e alvos bioldgicos (MarvinSketch, PyMOL e BIOVIA Discovery Studio
Visualizer).

e Aplicar fundamentos de docagem molecular na investigagdo de interagdes entre ligantes e
receptores, com utilizagcdo do programa GOLD.

e Analisar criticamente artigos cientificos que empregam abordagens in silico no planejamento de
substancias bioativas.

IV. CONTEUDO E CRONOGRAMA

Encontro 1: 20/03/2026 —sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Apresentacdo da disciplina. Introdugao a modelagem molecular e suas aplicagdes na quimica medicinal.
Principais conceitos e terminologias.

Encontro 2: 27/03/2026 —sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Relagdo entre estrutura molecular, propriedades fisico-quimicas e atividade biologica. Interacdes
intermoleculares relevantes na ligagao ligante-receptor.

Encontro 3: 03/04/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Relagdo entre moléculas bioativas e alvos biologicos. Tipos de alvos farmacologicos (receptores, enzimas,
transportadores).

Encontro 4: 11/04/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 —10:45 h

Introdugao aos métodos de modelagem molecular. Diferencas entre métodos classicos e métodos quanticos.
Encontro 5: 18/04/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Fundamentos de mecanica molecular: campos de forca, energia potencial e otimiza¢dao geométrica.
Encontro 6: 25/04/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Introdugdo aos métodos de quimica quantica aplicados a modelagem molecular.

Encontro 7: 01/05/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Planejamento racional de fArmacos: estratégias LDBB e SBDD. Abordagem fisioldgica no planejamento de
substancias bioativas.

Encontro 8: 08/05/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Etapas do planejamento de farmacos e integragdo de métodos computacionais no desenvolvimento de
moléculas bioativas.

Encontro 9: 15/05/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Estrutura, organizacao e exploragao do Protein Data Bank (PDB). Busca, seleg¢do e analise de estruturas de
proteinas. Ferramentas computacionais para construcdo e otimizacdo de ligantes: utilizagdo do

MarvinSketch, MOPAC e BIOVIA Discovery Studio Visualizer.
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Encontro 10: 22/05/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Visualizagdo e andlise de estruturas tridimensionais de proteinas utilizando PyMOL e BIOVIA Discovery
Studio Visualizer. Preparagao de ligantes e alvos bioldgicos para estudos de docagem molecular.

Encontro 11: 29/05/2026 — sexta-feira — horéario: 09:15 — 10:45 h

Fundamentos da docagem molecular: conceitos, fungdes de pontuacdo (scoring functions), busca
conformacional.

Encontro 12: 05/06/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 —10:45 h

Docagem molecular utilizando o GOLD: configuracdes basicas e interpretagao de resultados.

Encontro 13: 12/06/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Aplicacdes da modelagem molecular no estudo de receptores de serotonina complexados com agonistas e
antagonistas. Discussao de artigos na area.

Encontro 14: 19/06/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 —10:45 h

Aplicacdes da modelagem molecular no estudo de receptores de serotonina complexados com agonistas e
antagonistas. Discussdo de artigos na area.

Encontro 15: 26/06/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 —10:45 h

Aplicagoes da modelagem molecular no estudo de receptores de serotonina complexados com agonistas e
antagonistas. Discussdo de artigos na area.

Encontro 16: 03/06/2026 — sexta-feira — horario: 09:15 — 10:45 h

Apresentacdo de um mini-projeto que valera como avaliagao.

V. Metodologia

A disciplina serd conduzida por meio de aulas expositivas dialogadas, com o auxilio de recursos
audiovisuais, buscando promover a participagdo ativa dos discentes e estimular o desenvolvimento do
pensamento critico. Serdo também incentivadas atividades de leitura e interpretagcdo da literatura cientifica,
bem como momentos de debate e reflexdo coletiva sobre os temas abordados em aula. Como recursos
didaticos, poderdo ser utilizados quadro negro, apresentacdes em slides, materiais de divulgagdo cientifica,

videos, podcasts e outros conteidos multimidia pertinentes.

VL. Critérios de Avaliacao

A nota de avaliagao desta disciplina serd obtida por meio da apresentagao de um miniprojeto no qual cada
discente deverd abordar uma problematica e apresentar resultados de simulacdes de docagem no(s) alvo(s)
terapéutico(s) relacionado(s) com a problematica apresentada.

OBS: A frequéncia minima exigida ¢ de 75%. Sera considerado aprovado o discente que obtiver conceito APTO
(conceito A, B ou C), de acordo com o Regulamento do PPGQ.

A relagdo entre conceito ¢ nota, nesta disciplina, é expressa da seguinte forma:
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Conceito Significado Notas
A Excelente, aprovado, com direito ao crédito. 10,0 -9,0
B Bom, aprovado, com direito ao crédito. 8,9-17)5
C Regular, aprovado, com direito ao crédito. 7,4—-6,0
D Insuficiente, reprovado, sem direito ao crédito. <5,9

VII. Bibliografia

Basica:

. MORGON, N. H.; COUTINHO, K. Métodos de Quimica Tedrica e Modelagem Molecular.

1? ed. Livraria da Fisica.

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

. BARREIRO, E.J., FRAGA, C.A.M.; Quimica medicinal: as bases moleculares da a¢ao dos farmacos, 3*
Ed, ArtMed, Porto Alegre, 2015.

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

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

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

Complementar:

. KOROLKOVAS, A., BURCKHALTER, J.H.; Quimica farmacéutica, Guanabara Cougan, Rio de Janeiro,

1988. SOLOMONS, T. W. G.; Fryhle, C. B. Quimica Organica, 12* Ed, Vol. I e II, LTC, 2018.

o HINCHLIFFE, A. Molecular Modelling for Beginners. 2nd Edition. John Willey&Sons. 2008.

o Artigos cientificos de revistas indexadas da area de Modelagem Molecular aplicada a Quimica Medicinal.
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Prof. Dr. Breno Almeida Soares
Docente da disciplina
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